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ABSTRAKT  
 
Diplomová práce zpracovává dostupné informace o chirální analýze syntetických 
vonných látek ve vodním ekosystému. V teoretické části práce je rozebrána chiralita a 
význam chirálních analýz na příkladech různých environmentálních polutantů. Další 
pozornost je zaměřena na vonné látky, jejich rozdělení, charakteristiku a osud v životním 
prostředí, zejména ve vodním ekosystému. Následně jsou rozebrány metody pro chirální 
stanovení syntetických vonných látek. 
Cílem experimentální části diplomové práce bylo provést stanovení třinácti zástupců 
musk sloučenin (2-cyklohexylethanol, allylcyklohexylpropionát, Arocet, Arofloron, 
Citronellol, Fresco Menthe, Galaxolid, hexyl cinnamic aldehyd, HSA, isoamylsalicylát, 
isobornylacetát, Lilial a Linalool), z nichž jsou některé chirální a jiné achirální. K analýze 
byla odebrána odpadní voda z čistírny odpadních vod Brno - Modřice. Vzorky byly upraveny 
technikou SPME a následně analyzovány plynovou chromatografií s plamenovou ionizační a 
hmotnostně spektrometrickou detekcí. Na základě vyhodnocení dat byla vyjádřena míra 
účinnosti eliminace daných vonných látek čistírnou odpadních vod. 
 
ABSTRACT  
 
Diploma thesis summarizes available information about chiral analysis of synthetic musk 
compounds in the aquatic environment. In the theoretical part of the thesis chirality and 
importance of chiral analysis by means of examples of different environmental pollutants is 
documented. Further consideration is aimed on musk compounds, their classification, 
characteristics and their fate in the environment, especially in the aquatic environment. After 
that methods for chiral analysis of synthetic musk compounds are reviewed.  
The aim of the experimental part of this diploma thesis was to carry out the determination 
of thirteen representatives of musk compounds (2-cyclohexylethanol, 
allylcyklohexylpropionate, Arocet, Aroflorone, Citronellol, Fresco Menthe, Galaxolide, hexyl 
cinnamic aldehyde, HSA, isoamylsalicylate, isobornylacetate, Lilial and Linalool), out of 
which some compounds are chiral and some are achiral. For the analysis samples 
of wastewater from the wastewater treatment plant Brno - Modřice were taken. Target 
compounds were isolated by solid phase microextraction (SPME) and were subsequently 
analyzed by gas chromatography with flame ionization and mass spectrometric detection. 
On the basis of data evaluation the removal efficiency forgiven musk compounds in the 
wastewater treatment plant was assessed. 
 
 
KLÍČOVÁ SLOVA  
musk sloučeniny, alicyklické syntetické vonné látky, čistírna odpadních vod Brno - Modřice, 
mikroextrakce tuhou fází (SPME), plynová chromatografie (GC), plamenový ionizační 
detektor (FID), hmotnostní spektrometr (MS) 
 
KEYWORDS  
musk compounds, alicyclic synthetic musk compounds, wastewater treatment plant 
Brno - Modřice, solid phase microextraction (SPME), gas chromatography (GC), flame 
ionization detector (FID), mass spectrometer (MS) 
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1. ÚVOD 
 
Vonné látky, obsažené v parfémech, kosmetických výrobcích i pracích prostředcích, byly 
dříve vyráběny z přírodních zdrojů. Postupem času je však z etických a ekonomických 
důvodů začaly nahrazovat vonné látky připravené uměle, tj. syntetické vonné látky. 
Bylo však zjištěno, že tyto látky mají schopnost setrvávat v životním prostředí, řadíme je 
tedy mezi perzistentní organické polutanty. Jelikož jsou syntetické vonné látky součástí 
mnoha kosmetických či pracích přípravků užívaných v domácnostech, vyskytují se zde 
ve zvýšených koncentracích. Je zřejmé, že z domácností se vonné látky dostanou 
do odpadních vod. Do životního prostředí pak vstupují zejména přes čistírny odpadních vod, 
které nejsou vázány limity pro přípustné koncentrace těchto látek na odtoku z ČOV. Díky 
lipofilnímu charakteru lze vonné látky nalézt v tkáních vodních organizmů. Studie prokázaly, 
že se nacházejí také v lidském těle, ať už v tukových tkáních, krevní plazmě či mateřském 
mléce. Z těchto důvodů je nutné provádět další studie, které by objasnily osud a toxicitu 
vonných látek v prostředí. 
Pokud by předmětem studií bylo posouzení vonných látek z hlediska chirality, mohly by 
výsledky ve svém důsledku pomoci snížit zátěž prostředí. Ve většině případů se totiž vonnými 
vlastnostmi vyznačuje pouze jeden z enantiomerů. Při biodegradaci se rovněž chová každý 
z enantiomerů jinak – zatímco jeden může podléhat biodegradaci snadno, druhý 
z těchto optických izomerů může být biodegradabilní v minimální míře. Měla by být tedy 
snaha o používání pouze „správného“ enantiomeru, čímž by se významně snížila koncentrace 
vonných látek v prostředí a následně i lidském organismu. 
Cílem této diplomové práce je optimalizace analytického postupu, který by umožnil 
chirální stanovení vybraných zástupců syntetických vonných látek ve vzorcích odpadní vody. 
K analýze bylo vybráno třináct musk sloučenin produkovaných českou společností Aroma 
Praha, a. s., z nichž jsou některé chirální a jiné nikoliv (jedná se o 2-cyklohexylethanol, 
allylcyklohexylpropionát, Arocet, Arofloron, Citronellol, Fresco Menthe, Galaxolid, hexyl 
cinnamic aldehyd, HSA, isoamylsalicylát, isobornylacetát, Lilial a Linalool). Vzorky odpadní 
vody byly odebrány z velkokapacitní ČOV Brno - Modřice, a to v různých fázích čisticího 
procesu – na přítoku, za česly, za lapákem písku, po mechanickém čištění a na odtoku z ČOV. 
Jako extrakční metoda byla zvolena mikroextrakce tuhou fází (SPME), analytickou koncovku 
tvořila plynová chromatografie s detekcí hmotnostní spektrometrií. V závěru práce jsou 
interpretovány zjištěné výsledky měření. 
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2. TEORETICKÁ ČÁST 
 
 
2.1. Chiralita a související pojmy 
 
Chiralita je vlastnost organických sloučenin související s přítomností chirálního 
asymetrického prvku, nejčastěji uhlíku, v molekule sloučeniny. Zdrojem chirality mohou být 
i asymetrické atomy jiných prvků než je uhlík, např. dusík, fosfor, arzen nebo síra. 
Chirální objekty nebo molekuly nejsou ztotožnitelné se svým zrcadlovými obrazy, nemají 
rovinu symetrie a jsou opticky aktivní, tj. mají schopnost stáčet rovinu procházejícího 
polarizovaného světla o určitý úhel doleva nebo doprava. Vzájemný vztah chirální molekuly 
a jejího zrcadlového obrazu je identický vztahu mezi levou a pravou rukou (z řeckého slova 
cheir = dlaň, ruka) [1].  
Sloučeniny, které mají všechny atomy v molekule vázané stejným způsobem, neboli jsou 
složené ze stejných atomů a sekvencí vazeb, ale jejich prostorová orientace je rozdílná, 
se nazývají stereoizomery. Jedná se o identické sloučeniny s opačnou prostorovou orientací, 
jsou to neztotožnitelné látky. Stereoizomery se dělí podle vlastností symetrie a podle chování 
ve vztahu předmět versus jeho zrcadlový obraz na podskupiny enantiomery 
a diastereoisomery (diastereomery). 
Chirální sloučeniny mohou existovat jako páry enantiomerů [1]. Enantiomery (dříve 
označované jako optické antipody) jsou molekuly, které jsou zrcadlovými obrazy jedna druhé 
[2]. Enantiomery mají všechny chemické a fyzikální vlastnosti (bod varu, bod tání, 
rozpustnost, hustota aj.) shodné s výjimkou těch reakcí, při nichž interagují s jiným chirálním 
prvkem (např. při reakci s chirálními chemickými činidly nebo enzymy). Z fyzikálních 
vlastností se liší odlišnou optickou aktivitou (znaménkem, číselná hodnota je stejná). Pro 
označení se používají znaménka optické aktivity (+) a (-) nebo symboly D a L pro sacharidy a 
aminokyseliny. 
Konfigurace všech látek na stereogenním centru se rozlišuje pomocí 
Cahnova-Ingoldova-Prelogova pravidla na (R)- a (S)-. Znaménko optické rotace (tedy (+) 
a (-)) nesouvisí s prostorovým uspořádáním a s označením konfigurace (R)- nebo (S)- [1]. 
Enantiomery mají shodnou chemickou reaktivitu v achirálním prostředí. V prostředí 
chirálním však odlišné prostorové uspořádání v okolí centra chirality vyvolává velké rozdíly 
v reaktivitě jednotlivých enantiomerů. Protože vnitřní prostředí organismů je chirální, může 
být biologická aktivita chirálních chemických látek, např. léčiv, velice rozdílná [3]. Chirální 
izomery (enantiomery) se při interakci s chirálním objektem (činidlo, rozpouštědlo, kruhově 
polarizované světlo) liší ve svých vlastnostech, zatímco v achirálním prostředí se jeví totožně. 
Většina biologicky aktivních látek je tvořena chirálními molekulami [4]. 
Druhým typem stereoisomerů jsou diastereoisomery, které nejsou (na rozdíl 
od enantiomerů) navzájem zrcadlovými obrazy. Zatímco enantiomery mají opačnou 
konfiguraci na všech stereogenních centrech, diastereoisomery mají rozdílnou konfiguraci 
pouze na některých těchto centrech, ale stejnou na jiných [1]. 
Sloučeniny, které mají stereogenní centra, ale přesto jsou achirální, protože mají rovinu 
symetrie a lze je tedy ztotožnit, se označují jako meso-sloučeniny[1]. 
Racemická smČs neboli racemát, racemická modifikace, rao-, racem- je směs 
enantiomerů v poměru 1 : 1, tj. ekvimolární směs enantiomerů a označuje se symbolem (±) 
[1, 2]. 
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Racemáty lze dělit na jednotlivé enantiomery několika způsoby, např. krystalizací 
z chirálních rozpouštědel, dělením přes diastereoizomery (s využitím rozdílných fyzikálních 
vlastností), chromatograficky na enantioselektivních kolonách, kineticky (enzymaticky, 
neenzymaticky reakcí s chirálními činidly nebo v přítomnosti chirálních katalyzátorů). 
Důležitý je také pojem enantiomerní pomČr (ER), který vyjadřuje poměrné zastoupení 
enantiomerů (+) a (-) a je dán poměrem koncentrací enantiomeru (+) k enantiomeru (-), tedy  
 ( )( )−+=ER . (1) 
 
ER zůstává identický při chemických a fyzikálních reakcích. Při metabolismu a biologické 
degradaci se ER mění s tím, že ER = 1 deklaruje existenci racemické směsi. Adekvátně poměr 
ER > 1 vyjadřuje zvýšený obsah (+) enantiomeru neboli přednostní degradaci enantiomeru (-) 
a související zvýšení obsahu enantiomeru (+);  v případě, kdy ER < 1, je tomu naopak.  
Obdobný význam má pojem enantiomerní frakce (EF), která vyjadřuje poměrné 
zastoupení enantiomeru (+) k celkovému množství obou zastoupených enantiomerů, tzn. 
 ( )( ) ( )−++ +=EF . (2) 
 
Hodnota EF = 0,5 vyjadřuje racemickou směs. 
V kontextu s výše uvedeným jsou pak definovány enantioselektivní reakce (asymetrické 
reakce). Při těchto reakcích vzniká jedna z možných diastereoizomerních sloučenin 
v přebytku [2]. 
 
 
2.2. Význam chirálních analýz 
 
V životním prostředí se nachází mnoho chirálních polutantů, jako například léčiva 
v odpadních vodách nebo zbytky hnojiv v půdě. Jejich enantiomery se mohou v prostředí 
chovat různě – liší se mnohdy mimo jiné v interakcích se složkami životního prostředí, 
v sorpci na pevné matrice, v rychlosti odstraňování z prostředí pomocí biodegradace.  
Interakce enantiomerů chirálních polutantů s jednotlivými složkami životního prostředí 
se může významně lišit jak z kvalitativního, tak z kvantitativního hlediska. Studium těchto 
interakcí má proto velký význam pro sledování osudu chirálních polutantů v prostředí. 
Biologická degradace je stereospecifický proces – to znamená, že jeden z enantiomerů 
je degradován rychleji než druhý, který tím pádem přetrvává v životním prostředí déle. 
Podobně v případě sorpce – pokud se jeden z enantiomerů sorbuje na pevnou matrici více 
než druhý, je potom méně biodostupný. Často se enantiomery liší také v toxicitě.  
Všechny výše uvedené důvody potvrzují, že je důležité zkoumat sloučeniny nejen 
achirálně, ale také chirálně. V následujícím textu jsou tyto skutečnosti popsány podrobněji 
na konkrétních příkladech tří skupin sloučenin – pesticidů, léčiv a vonných látek. V těchto 
třech skupinách látek lze totiž najít chirální sloučeniny, které mají vliv na životní prostředí. 
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2.2.1. Pesticidy 
 
Dle dostupných informací je přibližně 25 % všech agrochemikálií používaných ve světě 
chirálními sloučeninami [5]. Ale pouze malý zlomek všech agrochemikálií se vyrábí a 
používá ve formě jednoho „čistého“ enantiomeru [6]. Z hlediska ochrany životního prostředí a 
zdraví je přitom používání přípravků obsahujících pouze enantiomery s prokázaným efektem 
velmi významný, neboť aplikace těchto prostředků snižuje zátěž prostředí – enantiomerně 
čistého prostředku se oproti racemátu aplikuje menší množství, ale účinek je stejný. Nicméně 
vzhledem k finanční náročnosti je i v současné době výroba a používání čistých enantiomerů 
limitována [7]. 
V posledních letech lze pozorovat zvýšenou snahu o uplatňování tzv. „zelené chemie“, 
což zahrnuje výrobu a používání jednotlivých enantiomerů pesticidů a léčiv. Je známo, 
že enantiomery se obvykle liší ve svých biologických vlastnostech a že mají stereospecifické 
interakce s enzymy nebo jinými chirálními molekulami [8]. Neboli, enantiomery stejného 
přípravku se mohou chovat odlišně, pokud jde o biologické aktivity a procesy v životním 
prostředí, protože biochemické receptory a enzymy rozlišují chiralitu sloučenin [9].  
Enantiomery chirálních pesticidů se liší toxicitou pro cílové i necílové organismy. 
Ve většině případů je jeden enantiomer cílově aktivní (nebo aktivnější) oproti ostatním, 
neaktivním nebo méně aktivním, jejichž aplikace představuje pro životní prostředí pouze 
zátěž. Například (S)-enantiomery herbicidu metolachloru jsou asi desetkrát toxičtější pro 
cílové plevely než (R)-enantiomery [8].  
 
 
2.2.1.1. Konkrétní příklady chirálních pesticidů 
 
Mekoprop je nejpoužívanější herbicid pro regulaci listnatého plevelu v obilninách 
po celém světě. Z celkového množství mekopropu vyrobeného ročně v Evropské unii 
(5000 tun), je pouze 5 % aplikováno ve formě čistého enantiomeru (+)-(R)-mekopropu, který 
má na rozdíl od (S)-izomeru herbicidní vlastnosti. Mekoprop je jedním z mála pesticidů, které 
se používají jako čistý enantiomer; ve Švýcarsku je pro použití v zemědělství registrován 
pouze (+)-(R)-mekoprop [6]. 
 
 
 
   
Obr. č. 1: (R)-mekoprop (S)-mekoprop 
 
Dalším chirálním pesticidem je metolachlor. V jeho struktuře jsou přítomny dva chirální 
prvky (asymetrický uhlík a osa chirality), proto je tento pesticid schopen tvořit čtyři stabilní 
stereoizomery. Herbicidní aktivita závisí hlavně na absolutní konfiguraci na asymetrickém 
uhlíku – 95 % herbicidní aktivity pochází od (1S)-stereoizomerů (tzn. např. od (αS,1S)- nebo 
(αR,1S)-enantiomeru). 
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Nejprve se na trhu objevil metolachlor jako racemická směs obsahující všechny čtyři 
enantiomery, postupně se však toto složení přestalo používat a nyní je k dispozici metolachlor 
obsahující kolem 90 % (1S)-izomeru [10]. 
 
 
 
   
Obr. č. 2: (R)-metolachlor (S)-metolachlor 
 
Metalaxyl je jedním z acetamidových fungicidů. Používá se k ochraně plodin 
před nemocemi, které způsobují patogeny řádu Peronosporales (např. Peronospora - plíseň 
révy vinné) a Pythiales. Zasahuje do syntézy bílkovin inhibicí biosyntézy ribozomální RNA. 
Metalaxyl obsahuje ve své struktuře jeden chirální uhlík, může mít tedy dva různé 
enantiomery, kterými jsou (+)-(S)- a (-)-(R)-. Metalaxyl byl zpočátku prodáván jako 
racemický produkt (rac-metalaxyl), přestože je jeho fungicidní aktivita způsobená převážně 
(R)-enantiomerem. Pod názvem Metalaxyl-M se prodává produkt obohacený právě 
(R)-enantiomerem. Obsahuje 97,5 % (R)- a 2,5 % (S)-enantiomeru a v současné době na trhu 
nahrazuje rac-metalaxyl [11]. 
 
 
 
   
Obr. č. 3: (R)-metalaxyl (S)-metalaxyl 
 
 
2.2.2. Léčiva 
 
Při interakci léčiv s cílovými strukturami (receptory) v organismu se uplatňují účinněji 
ty látky, jejichž struktura odpovídá aktivnímu místu farmakologického receptoru. Vyskytuje-li 
se léčivo ve dvou (nebo více) enantiomerech, pak se lépe na receptor váže ten izomer, jehož 
struktura koresponduje dokonaleji se strukturou aktivního místa [12].  
Dlouho mohly být enantiomery léčiv podávány jen v racemických směsích, teprve 
moderní chemické metody umožnily připravovat pomocí stereoselektivních syntéz pouze 
jeden z enantiomerů. Tento směr se ukázal jako velice perspektivní, protože velmi často je 
nositelem žádoucího farmakologického účinku pouze jeden z antipodů [13]. Druhý 
enantiomer může být farmaceuticky méně účinný nebo zcela neúčinný, může mít jiný 
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farmakologický účinek, odlišnou farmakokinetiku, může se jinak metabolizovat, může být 
toxičtější a více se podílet na nežádoucích účincích léčiv [3, 14].  
Výhodami používání enantiomerů léčiv je především snížení dávky alespoň o polovinu 
oproti racemické směsi, eliminace zátěže organismu druhým, méně účinným nebo neúčinným, 
enantiomerem, rychlejší nástup účinků; limitujícím faktorem pro širokospektrální uplatňování 
čistých enantiomerů v terapii však bude pravděpodobně cena [12]. V řadě případů se ukazuje, 
že přítomnost „nesprávného“ enantiomeru v racemátu buď snižuje schopnost organismu 
„správný“ enantiomer využít, nebo má „nesprávný“ enantiomer dokonce sám o sobě 
nežádoucí farmakologický účinek.   
Při vývoji nových chirálních léčiv se důkladnému testování podrobuje jak směs 
stereoizomerů, tak každý ze stereoizomerů zvlášť. Pokud je jeden z enantiomerů distomerem 
(neúčinným), dává se přednost registraci pouze samotného eutomeru (stereoizomer chirálního 
léčiva, který vykazuje požadovanou aktivitu). Současně je však i nadále věnována pozornost 
léčivům, která již byla registrována jako racemát a u nichž je snaha připravit oba enantiomery 
v čisté formě a studovat jejich účinek odděleně [3]. Na základě výsledků farmakologických 
studií tak byl v řadě případů do klinické praxe zaveden účinnější nebo méně toxický 
stereoizomer. Tento postup se ve farmacii označuje jako „chiral switch“ [15, 16]. Důsledkem 
„přehodnocení“ starých léčiv je, že ve stejném období jsou na trhu dostupná léčiva obsahující 
racemát i léčiva obsahující jen jeden z enantiomerů [17].  
Pro přípravu chirálních léčiv v komerčním měřítku jsou využívány postupy jako např. 
asymetrická chirální syntéza, preparativní chirální chromatografie nebo enzymatické 
biokatalytické metody [12]. Konkrétně chirální chromatografie je metodou, která je v poslední 
době preferovanou, relativně nenáročnou metodou pro rychlé oddělení enantiomerů 
ve farmaceutickém průmyslu [18].  
 
 
2.2.2.1. Konkrétní příklady chirálních léčiv 
 
Ibuprofen je v přípravcích Brufen a Ibalgin zastoupen jako racemická směs, ale pouze 
(S)-enantiomer má protizánětlivý účinek. Přítomnost (R)-enantiomeru významně snižuje 
rychlost, s jakou se dostaví účinek (S)-ibuprofenu, a to z 12 minut na 38 minut [1]. 
 
 
   
Obr. č. 4: (R)-ibuprofen (S)-ibuprofen 
 
 Propranolol se předepisuje jako antihypertenzivum, ȕ-blokátor a je používán jako 
racemát, který zahrnuje eutomer ((S)-(L)-propranonol) a distomer ((R)-(D)-propranolol) 
v poměru 1 : 1. Eutomer má stokrát větší aktivitu než distomer [19].  
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Obr. č. 5: (R)-propranolol (S)-propranolol 
 
 Běžně předepisovaným orálním antikoagulantem je warfarin. Tato látka se využívá 
k předcházení a kontrole poruchy srážlivosti krve. Klinicky používaný warfarin sodný 
je racemickou směsí enantiomerů (R)- a (S)-, které mají rozdílné biologické účinnosti. Tyto 
enantiomery podléhají stereoselektivnímu metabolismu. (S)-warfarin je účinnější, má totiž 
3 až 5krát vyšší antikoagulační potenciál, ale je z organismu eliminován rychleji [20, 21].  
 
 
   
Obr. č. 6: (R)-warfarin (S)-warfarin 
 
 
2.2.3. Vonné látky 
 
U vonných látek, které jsou chirální, lze v organismech očekávat diastereomerní 
interakce. Je to proto, že receptory odpovědné za vnímání čichu bývají chirální – jsou to často 
proteiny tvořené enantiomerně čistými aminokyselinami.  
V důsledku toho se čichové vnímání enantiomerních vonných látek může lišit 
z kvalitativního i kvantitativního hlediska. To, že rozdíly mohou být velké, je znázorněno níže 
na třech konkrétních příkladech. Bylo však zjištěno, že takové případy vysoké čichové 
stereodiskriminace jsou spíše výjimkou a že význam enantioselektivity ve vnímání pachů je 
relativně malý. Například vůně (+) a (-) enantiomeru kafru nemohou být vůbec rozlišeny. 
Také enantiomery δ-dekalaktonu voní téměř identicky (broskvová vůně). Takže lze usuzovat, 
že interakce vonná látka-receptor nejsou obvykle stereospecifické [22, 23]. 
 
 
2.2.3.1. Konkrétní příklady chirálních vonných látek 
 
Za jednoho z nejvýraznějších zástupců vonných látek, na kterém lze ilustrovat rozdíly 
jednotlivých enantiomerů v čichových vlastnostech, je považován karvon. Jedná se o přírodní 
terpenoid vyskytující se jako součást esenciálních olejů, zejména v semenech kmínu 
15 
 
kořenného (Carum carvi) a kopru vonného (Anethum graveolens). Komerčně jsou oba 
enantiomery izolovány z příslušných silic. 
Rozdíly ve vůni enantiomerů jsou značné; (-)-(4R)-karvon připomíná mátu, zatímco 
(+)-(4S)-karvon se vyznačuje vůní kmínu. Navíc se od sebe enantiomery odlišují i prahovými 
hodnotami. (-)-karvon je mnohem silnější vonná látka než (+)-karvon. Zjištěné prahové 
hodnoty ve vodě byly pro synteticky připravený (-)-enantiomer 2 ppb a pro druhý připravený 
enantiomer 130 ppb, hodnoty se tedy lišily 65krát [24]. 
 
 
 
   
Obr. č. 7: (-)-(4R)-karvon (+)-(4S)-karvon 
 
Další vonnou sloučeninou, u které byly zjištěny rozdíly ve vlastnostech enantiomerů je 
α-ambrinol. Přírodní (-)-α-ambrinol má živočišný naftalenový zápach podobný indolu nebo 
skatolu. Zápach druhého enantiomeru, tedy (+)-α-ambrinolu, lze přirovnat k zápachu 
geosminu a charakterizovat jako silný zápach zatuchliny nebo plísně. Prahové hodnoty 
enantiomerů α-ambrinolu se liší pouze 1,5 až 2krát [25]. 
 
 
 
   
Obr. č. 8: (-)-α-ambrinol (+)-α-ambrinol 
 
Významné nesrovnalosti v čichových vlastnostech jednotlivých enantiomerů byly 
zaznamenány rovněž u (Z)-methyljasmonátu. (Z)-methyljasmonát je sloučenina poskytující 
dva páry enantiomerů. Pouze u (1R)-diastereomerů je možné rozpoznat jistou vůni, 
(1S)-diastereomery jsou totiž bez zápachu. Vůni (1R,2S)- a (1R,2R)-(Z)-methyljasmonátu lze 
charakterizovat jako květinovou vůni po jasmínu s ovocnými podtóny. Tyto dva 
diastereomery se však liší prahovými hodnotami – stereoizomer (1R,2S)- má přibližně 
dvacetkrát nižší prahovou hodnotu než (1R,2R)-. Proto lze prohlásit, že vůně této vonné látky 
je způsobena téměř výhradně (1R,2S)-methyljasmonátem [26]. 
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(1R,2S)-(Z)-methyljasmonát (1R,2R)-(Z)-methyljasmonát 
  
 
  
(1S,2R)-(Z)-methyljasmonát (1S,2S)-(Z)-methyljasmonát 
  
Obr. č. 9: Stereoizomery (Z)-methyljasmonátu 
 
 
2.3. Vonné látky 
 
Vonné látky jsou sloučeniny rozmanitého původu, které zaujímaly v minulosti 
významnou roli. Jejich důležitost převládá dodnes. Člověka totiž vůně značně ovlivňuje, je to 
jakýsi první vjem, který člověk v určité situaci zaregistruje. Vonné látky můžeme 
charakterizovat jako látky, které působí na čichové receptory a vyvolávají vjem vůně nebo 
pachu.  
 
 
2.3.1. RozdČlení vonných látek 
 
V dřívějších dobách sloužily pro přípravu vonných látek pouze přírodní zdroje, a to jak 
rostlinného, tak i živočišného původu. Od konce 19. století začalo docházet k tomu, že se 
vědci začali pokoušet o izolaci hlavní složky silic a objasnění jejich struktury. Díky tomu 
mohly být uměle syntetizovány příslušné analogy. Tak vznikla druhá skupina vonných 
látek - syntetické vonné látky [27]. 
 
 
2.3.1.1. Rostlinné vonné látky 
 
Vůně rostlin je způsobována rostlinnými vonnými látkami, které jsou jinak nazývány 
silice. Dříve byly pojmenovány také jako éterické oleje, ale tento název se již nepoužívá. Jsou 
to většinou příjemně vonící těkavé kapaliny. Jedná se o látky nerozpustné ve vodě, ale dobře 
rozpustné v organických rozpouštědlech [28].  
Silice můžeme definovat jako komplikované směsi látek obsažené v rostlinných 
materiálech. Obsahují vždy uhlovodíky a kyslíkaté látky. Většinou se jedná o terpeny – mají 
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tedy skelet složený z izoprenových jednotek. Uhlovodíky však nemají většinou pro vonné 
vlastnosti rozhodující význam. Hlavními nositeli vonných vlastností silic jsou kyslíkaté látky 
[27]. 
 
 
 
Obr. č. 10: Isopren 
 
V průběhu vegetace probíhá v rostlině mnoho biochemických procesů. Primárním 
metabolismem vznikají látky, které rostlina potřebuje nutně jako zdroj energie nebo jako 
stavební látky. Jedná se o vysokomolekulární látky, a to cukry, tuky a bílkoviny. Degradací 
produktů primárního metabolismu potom za optimálních podmínek (dostatek tepla, světla a 
vláhy) dochází ke vzniku produktů sekundárního metabolismu. Jsou to sloučeniny, které 
rostlina nutně ke svému vývoji nepotřebuje. Příkladem jsou alkaloidy, glykosidy, třísloviny, 
steroidní látky a vonné látky (tedy silice). Silice jsou v rostlinách uloženy v tzv. siličných 
buňkách [28]. 
V současné době je popsáno přibližně 100 000 druhů rostlin. Z této skupiny ovšem jen asi 
1 700 druhů obsahuje silice. Navíc má pro praktické využití význam jen přibližně 200 druhů 
[28]. 
Mezi nejznámější rostliny využívané pro získání jejich silic patří například andělika 
lékařská, blahovičník kulatoplodý (eukalypt), jasmín velkokvětý, máta peprná, růže stolistá, 
šalvěj lékařská a vanilovník plocholistý [28]. 
 
 
2.3.1.2. Živočišné vonné látky 
 
Vonné látky mohou být v přírodě produkovány nejen rostlinami, ale i živočichy. Čtyřmi 
nejvýznamnějšími vonnými látkami živočišného původu, které byly v parfumerii používány 
po staletí, jsou ambra, cibet, mošus a kastoreum. Tyto látky jsou poměrně drahé a byla 
po nich velká poptávka, což vedlo k ohrožení a téměř vyhubení producentů těchto vonných 
látek [28].  
Ambra je vonná látka produkována vorvaněm obrovským (Physeter catodon) v jeho 
trávicím ústrojí po poranění polykanou potravou (např. kraby). Vorvaněm vyvrhnutá surová 
ambra má stříbřitě šedou barvu a silnou, ale ne příjemnou vůni. Výraznou příjemnou vůní se 
vyznačuje ambra, která se nacházela delší dobu v moři. Ta se liší od surové také barvou – je 
tmavě šedá až černá. Z ambry se připravuje pro účely voňavkářství ambrová tinktura, která 
několik měsíců zraje a po uzrání voní jemně sametově. Ambrová tinktura se pak používá 
ke zjemnění a fixaci parfémů [28].  
Cibet je silně páchnoucí výměšek obou pohlaví cibetek (Vivera civetta aj.), který se 
ukládá ve váčcích poblíž řitního otvoru. Za účelem vybrání surového žlutého až žlutohnědého 
cibetu z váčků není třeba zvíře usmrtit. Surový cibet se zpracovává na lihovou tinkturu, kterou 
je třeba nechat dlouhou dobu uzrát. Teprve potom slouží v malém množství k fixaci a 
zjemnění parfémů [28]. 
Zřejmě nejintenzivněji vonící látkou produkovanou živočichy je mošus. Jedná se o sekret 
samců kabara pižmového (Moschus moschiferus), který se shromažďuje ve váčku v blízkosti 
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pohlavních orgánů. Surový mošus je páchnoucí hmota, proto se váčky s mošusem suší a 
následně většinou zpracovávají na lihovou tinkturu, která dlouhodobým zráním získává 
příjemnou vůni [28]. 
Bobr evropský (Castor fiber) je také producentem vonné látky. Ve dvou žlázových 
váčcích poblíž pohlavních orgánů je shromažďováno tmavě hnědé kastoreum. Toto surové 
kastoreum nemá příjemnou vůni a k jeho získání dochází až po usmrcení bobra. Ze surového 
sekretu lze připravit resinoid kastoreum nebo kastoreovou tinkturu, která se po vyzrání 
používá při výrobě parfémů. Oba tyto produkty vynikají lehce animální, sladkou vůní 
s kouřovým nádechem, která je velmi stabilní [28].  
 
 
2.3.1.3. Syntetické vonné látky 
 
Druhou skupinu vonných látek vedle těch přírodních tvoří syntetické vonné látky. 
Od konce 19. století se začali analytičtí chemici zaměřovat na izolaci, stanovení struktury a 
vonných principů přírodních vonných látek. Následně vypracovali postupy jejich syntéz a 
také syntéz podobných vonných sloučenin, které se třeba ani v přírodě nevyskytují. 
Tak započalo odvětví výroby umělých vonných látek [28]. 
Každá nově syntetizovaná vonná látka musí být podrobena testům toxikologickým a 
testům biologické odbouratelnosti. Důležité je také, aby vonná surovina byla stálá. 
V neposlední řadě je podstatná ekologická a ekonomická stránka výrobní technologie nové 
syntetické vonné látky [28].  
Podrobněji se problematikou syntetických vonných látek zabývá v této diplomové práci 
kapitola 2.4. 
 
 
2.3.2. Získávání pĜírodních aromatických látek 
 
2.3.2.1. Způsoby získávání aromatických látek z rostlin 
 
Silice mohou být získány z různých částí rostliny. U jasmínu nebo růže se silice nacházejí 
v květech, u levandule, máty a tymiánu ve stonku, u kmínu, badyánu a jalovce lze získat 
vonné látky z plodů nebo semen. Silice jsou někdy obsaženy i ve dřevě (například v případě 
cedru a santalu), v kořenech nebo oddencích (andělika, iris aj.). V případě citrusů se nacházejí 
vonné látky v oplodí plodů. Jsou známy i rostliny, které produkují pryskyřice, z nichž jsou 
následně získány silice (příkladem je myrhová silice) [27].  
Silice mohou být z rostlin získány třemi základními postupy. Prvním z nich je destilace 
s vodní parou, která se používá nejčastěji. Při tomto postupu je rostlinný materiál zalit vodou 
v destilačním aparátu a následně zahříván. Vzniklá vodní pára s sebou strhává uvolňující se 
silice a jímaný destilát má potom dvě vrstvy, vodnou a olejovitou. Po oddělení se olejovitá 
vrstva, která obsahuje silice, dále zpracovává. Tímto postupem mohou být získány silice 
z plodů (kmínová, pepřová aj.), listů (mátová, levandulová aj.), kořenů (vetyverová), dřeva 
(santalová), oddenků (zázvorová nebo kurkumová), květů (např. růžová) i pryskyřic 
(kupříkladu myrhová silice) [28, 29]. 
K extrakci nízkovroucími organickými rozpouštČdly se nejčastěji používá petrolether. 
Extrakcí rostlinného materiálu a následným oddestilováním rozpouštědla získáme tzv. silici 
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konkrétní neboli konkrét. Konkrét je voskovitá, polotuhá hmota a kromě vonných látek 
obsahuje ještě balastní látky, především vosky, jejichž přítomnost není žádoucí. Tyto balastní 
látky se odstraňují tak, že je konkrét rozmíchán v teplém lihu, směs se vymrazí a přefiltruje. 
Filtrát je pak zpracován na absolutní silici [28, 29].  
Lisování se používá zejména pro získávání silic ze slupek (oplodí) citrusových plodů. 
Slupky se mechanicky lisují pod vodou ve speciálním zařízení. Silice jsou s vodou 
nemísitelné a mají menší hustotu než voda a tím pádem vyplavou na povrch, odkud jsou 
shromažďovány a dále zpracovávány [28, 29]. 
Výše byly popsány základní postupy získávání silic z rostlinných materiálů. 
Shromážděné silice se pro některé účely ještě dále technologicky upravují.  
 
 
2.3.2.2. Získávání živočišných vonných látek 
 
Živočišné produkty se k výrobě parfémů a jiných vonných kompozic také nepoužívají 
přímo, ale je potřeba je nějakým způsobem upravit. Většinou jsou parfémy fixovány pomocí 
příslušných lihových tinktur, které před použitím do parfémů musejí dlouhou dobu zrát 
při určitých podmínkách [27]. 
Jak již bylo uvedeno, čtyřmi nejvýznamnějšími vonnými látkami živočišného původu 
jsou ambra, cibet, mošus a kastoreum. Nyní stručně k výrobě příslušných extraktů. 
Ambra vyvrhnutá vorvaněm je extrahována ethanolem s příměsí uhličitanu draselného a 
laktosy, která přispívá k rozmělnění voskovité struktury. Připravená ambrová tinktura zraje 
několik měsíců za normální nebo mírně zvýšené teploty. Přidáním zředěného peroxidu vodíku 
lze zkrátit dobu zrání. Ambrová tinktura tak získává jemnou sametovou vůni [27, 28]. 
Žlutý až žlutohnědý cibet vybraný z váčků cibetek je extrahován těkavými organickými 
rozpouštědly (acetonem, ethanolem). Následně je vymrazením, filtrací a odpařením 
rozpouštědla získán cibet absolutní. Po dlouhodobém zrání lze použít přímo i lihový extrakt, 
tzv. cibetovou tinkturu [27, 28]. 
Váčky se sekretem kabara pižmového, mošusem, se nechají usušit a poté je mošus 
rozmělněn s laktosou, uhličitanem draselným a amoniakem. Směs se přidá do ethanolu a 
louhuje několik měsíců. Vzniklá tinktura se po uzrání používá přímo do parfémů. Z mošusu 
může být vyroben také absolutní mošus nebo resinoid, a to extrakcí nealkoholickým 
rozpouštědlem (např. acetonem) [27, 28]. 
 
 
2.4. Syntetické vonné látky (musk sloučeniny) 
 
2.4.1. Charakteristika musk sloučenin 
 
Pod pojmy musk sloučeniny, pižma neboli mošusové látky rozumíme sloučeniny, které 
jsou jedny z nejstarších ingrediencí parfémů. Tyto sloučeniny se totiž vyznačují rozmanitými 
vůněmi. Do kategorie musk sloučenin řadíme různé skupiny chemických látek. Tak například 
vonicí živočišné produkty, které plní v přírodě funkci feromonů, jsou tvořeny především 
makrocyklickými ketony (muskon, civeton). Musk sloučeniny mohou být izolovány také 
z rostlin a jejich produktů. Příkladem je makrocyklický ambrettolid, jenž je získáván ze semen 
egyptského ibišku Hibiscus Abelmoschus [30]. 
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Dříve hodně používané přírodní vonné látky (živočišné a rostlinné produkty) byly 
postupně vytlačeny syntetickými náhražkami. Použití uměle připravených vonných látek je 
totiž mnohem levnější než přírodních, a proto jsou v současné době využívány takřka 
výhradně pouze tyto sloučeniny [30]. Syntetické vonné látky jsou hojně užívány jako fixativa 
vůní v širokém spektru produktů osobní péče a prostředků pro domácnost [31].  
Musk sloučeniny jsou jedny z nejdůležitějších vonných látek využívaných 
ve voňavkářství. V minulých stoletích byly považovány za luxusní vůně, které si mohli 
dovolit pouze bohatí. Výrobci parfémů za ně platili dokonce pětinásobnou hodnotu ceny zlata 
[32]. V dnešní době najdeme syntetické vonné látky běžně v mnohých spotřebitelských 
produktech jako jsou parfémy, tělová mléka, mýdla, šampony, sprchové gely, pěny 
do koupele, pleťové krémy a jiná kosmetika, osvěžovače vzduchu, detergenty, změkčovadla 
tkanin nebo čisticí prostředky pro domácnost. Jsou také používány v potravinářských 
přísadách, cigaretách nebo třeba rybích návnadách. Důsledkem je to, že syntetické musk 
sloučeniny jsou přítomny ve všech složkách v životním prostředí. Můžeme je najít ve vodě, 
sedimentech, vzduchu, v domácnostech jsou přítomny v prachu. Tyto sloučeniny byly 
detekovány také v biotě, lidských vzorcích, jako například v tukové tkáni, mateřském mléce, 
v krvi, v mateřském séru nebo v krvi pupeční šňůry [33].  
 
 
2.4.2. RozdČlení syntetických vonných látek 
 
Jsou známy čtyři skupiny musk sloučenin – nitromusk sloučeniny, polycyklické musk 
sloučeniny (PCMs), makrocyklické deriváty (MCMs) a alicyklické musk deriváty (ACMs) 
[32]. 
Prvními syntetickými sloučeninami, které vytěsnily přírodní pižma, byly aromatické 
nitromusk sloučeniny. Ukázalo se však, že jejich aminometabolity podléhají fotochemickým 
reakcím a vykazují vysoký bioakumulační potenciál nejen v lidském, ale i zvířecím 
organismu. Z tohoto důvodu byly nitromusk sloučeniny časem nahrazeny polycyklickými 
syntetickými vonnými látkami [34, 35, 36]. 
Tyto první dvě skupiny (nitromusk sloučeniny a polycyklické musk sloučeniny) byly 
vyráběny ve velkých objemech, a proto se v životním prostředí nacházejí často a v relativně 
významných koncentracích. Zde obvykle setrvávají, protože nebývají biodegradabilní a často 
díky lipofilnímu charakteru mají tendenci se v prostředí bioakumulovat.  
Další skupinou jsou makrocyklické musk sloučeniny, které jsou oproti dvěma 
předchozím schopné biodegradace. Nevýhodou těchto látek je však to, že jsou drahé. Proto 
se vědci pokoušeli objevit syntetické vonné látky, které by byly biodegradabilní a jejichž 
výroba by byla ekonomická. To vedlo k rozvoji „nové generace“ musk sloučenin, 
tzv. alicyklických musk sloučenin [32]. 
V současné době jsou tedy kvůli fototoxicitě nitromusk sloučenin a nedostatečné 
biodegradabilitě polycyklických musk sloučenin dvěma nejdůležitějšími skupinami vonných 
látek makrocyklické a alicyklické syntetické vonné látky [37].  
Pro představu – roku 1996 byla celosvětová produkce syntetických vonných látek 
přibližně 8 000 tun. 70 % tvořily polycyklické musk sloučeniny (především Galaxolid 
a Tonalid), nitromusky zaujímaly 25 % (hlavně musk keton a musk xylen) a posledních 5 % 
byly makrocyklické musk sloučeniny [38]. 
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2.4.2.1. Nitromusk sloučeniny 
 
Jak už bylo dříve uvedeno, prvními uměle připravenými vonnými látkami, které vytěsnily 
ty přírodní, byla skupina nitromusk sloučenin. Konkrétně dva zástupci (musk keton a musk 
xylen) byli hojně užíváni jako vonné přísady do mýdel, pracích detergentů a kosmetiky [30].  
Na základě mnoha studií, které zkoumaly výskyt nitromusk sloučenin v životním 
prostředí (např. ve vodním ekosystému, v lidských tukových tkáních, v mateřském mléku), 
bylo zjištěno, že tyto látky vykazují vysoký bioakumulační potenciál [39, 40, 41, 42, 43]. 
Díky silné tendenci bioakumulovat jsou nitromusky považovány za perzistentní polutanty. 
Kromě toho s sebou nesou jistá zdravotní rizika; jsou spojeny s různými typy dermatitidy, 
způsobují endokrinní dysfunkci a mají karcinogenní účinky [44, 45, 46]. Z důvodu 
environmentálního a toxikologického dopadu je používání musk ambrettu, musk tibetenu a 
musk moskenu v kosmetických výrobcích v Evropské unii zakázáno a používání musk xylenu 
a musk ketonu je v EU omezeno [47]. 
Jednou z hlavních cest biologické transformace nitroaromátů je redukce nitroskupiny 
na příslušný amin [30]. Aminoderiváty nitromusk sloučenin však mohou být dokonce 
nebezpečnější než jejich mateřské sloučeniny [48]. 
Skupina nitromusk sloučenin zahrnuje pět zástupců. Jedná se o musk xylen (MX), musk 
keton (MK), musk tibeten (MT), musk mosken (MM) a musk ambrette (MA) [47]. Ani jedna 
z těchto sloučenin není chirální. Struktury nitromusk sloučenin jsou uvedeny níže. 
Musk keton byl první komerčně využívanou syntetickou vonnou látkou. Byl objeven 
náhodou německým chemikem Albertem Baurem, který se pokoušel připravit nové 
výbušniny. Musk keton má podstatně nižší prahové hodnoty než přírodní (-)-(3R)-muskon, 
který je hlavní součástí pižma [23]. 
 
 
 
 
Obr. č. 11: Musk xylen = 1,3-dimethyl-2,4,6-trinitro-5-terc-butylbenzen =  
1-terc-butyl-3,5-dimethyl-2,4,6-trinitrobenzen 
 
 
 
22 
 
 
 
Obr. č. 12: Musk keton = 1-terc-butyl-3,5-dimethyl-2,6-dinitro-4-acetylbenzen =  
4-terc-butyl-3,5-dinitro-2,6-dimethylacetofenon 
 
 
 
 
Obr. č. 13: Musk ambrette = 1-terc-butyl-2-methoxy-4-methyl-3,5-dinitrobenzen 
 
 
 
 
Obr. č. 14: Musk tibeten 
 
 
 
 
Obr. č. 15: Musk mosken = 1,1,3,3,5-pentamethyl-4,6-dinitroindan 
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2.4.2.2. Polycyklické musk sloučeniny 
 
Rostoucí obavy z používání nitromusk sloučenin měly za následek zvýšení využívání 
polycyklických musk sloučenin. Tyto látky neobsahují nitroskupiny a jejich struktury jsou 
odvozeny od indanu a tetralinu [30]. Substituenty na indanové a tetralinové struktuře jsou 
nejčastěji methylové skupiny [38]. 
 
 
   
Obr. č. 16: Indan Tetralin 
 
Polycyklické musk sloučeniny se na rozdíl od makrocyklických přirozeně v prostředí 
nevyskytují, dostávají se sem pouze lidskou činností. V dnešní době jsou 
ve voňavkářském průmyslu z polycyklických musk sloučenin nejčastěji využíváni dva 
zástupci – Galaxolid a Tonalid [38]. 
Polycyklické syntetické vonné látky mají lipofilní charakter a vykazují vysokou 
perzistenci. Díky těmto vlastnostem mají tendenci se bioakumulovat v sedimentech a v biotě. 
Bylo zjištěno, že jsou schopny akumulace nejen ve vodních organismech, ale také v lidském 
těle (v mateřském mléce, tukových tkáních nebo krevní plasmě) [49, 50, 51, 52]. Jsou proto 
považovány za významné kontaminanty a jejich koncentrace v kosmetických produktech je 
omezena (maximální koncentrace byla zavedena Směrnicí Komise 2008/42/ES ze dne 
3. dubna 2008, kterou se mění směrnice Rady 76/768/EHS týkající se kosmetických 
prostředků za účelem přizpůsobení jejích příloh II a III technickému pokroku). V případě 
Tonalidu je nejvyšší přípustná koncentrace v konečném kosmetickém výrobku omezena 
na 0,2 % u prostředků, které se oplachují. U prostředků, které se neoplachují je to 0,1 %, 
ovšem kromě vodně-alkoholických výrobků, kde je povoleno 1 % koncentrace Tonalidu, 
parfémů, u kterých může být koncentrace Tonalidu do 2,5 % a vonných krémů, v jejichž 
případě může koncentrace této polycyklické vonné látky dosahovat 0,5 %. Tyto hodnoty se 
netýkají prostředků pro péči o dutinu ústní [31, 53]. 
Všechny polycyklické musk sloučeniny kromě Celestolidu jsou chirální. Tonalid 
(Fixolid) a Phantolid mají ve své struktuře jedno stereogenní centrum, což vede ke tvorbě 
jednoho páru enantiomerů. Tonalid můžeme najít ve formě (3R)- nebo (3S)-enantiomeru, 
Phantolid pak jako (2R)- nebo (2S)-enantiomer [31]. 
 
 
 
   
Obr. č. 17: (+)-(3R)-Tonalid (-)-(3S)-Tonalid 
   
Tonalid = AHTN = 7-acetyl-1,1,3,4,4,6-hexamethyl-1,2,3,4-tetrahydronaftalen 
= 1-(5,6,7,8-tetrahydro-3,5,5,6,8,8-hexamethyl-2-naftalenyl)ethanon 
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Obr. č. 18: (2R)-Phantolid (2S)-Phantolid 
   
Phantolid = 1-(2,3-dihydro-1,1,2,3,3,6-hexamethyl-1H-inden-5-yl)ethanon = 
6-acetyl-1,1,2,3,3,5-hexamethylindan = AHMI 
  
Mezi polycyklickými syntetickými vonnými látkami jsou také sloučeniny, které mají dvě 
stereogenní centra, což vede ke tvorbě dvou párů enantiomerů. Tak například Galaxolid tvoří 
diastereomery (4R,7R)-, (4R,7S)-, (4S,7S)- a (4S,7R)-. Stereoizomery (4R,7R)- a (4S,7S)- je 
možné také označit jako trans-HHCB, zbylé dva enantiomery (tedy (4R,7S)- a (4S,7R)-) jako 
izomery cis-. Traseolid může také tvořit dva páry enantiomerů, ale komerčně je používán 
pouze trans-izomer (přesněji řečeno směs izomerů s více než 95 % obsahem izomeru trans-). 
Jako trans-izomery Traseolidu jsou označovány enantiomery (2R,3R)- a (2S,3S)- [31]. 
 
 
 
 
   
Obr. č. 19: (4R,7S)-Galaxolid (4S,7R)-Galaxolid (cis-HHCB) 
 
 
 
 
 
 
     
 Obr. č. 20: (4R,7R)-Galaxolid (4S,7S)-Galaxolid (trans-HHCB)  
     
Galaxolid = 1,3,4,6,7,8-hexahydro-4,6,6,7,8,8-hexamethyl-cyklopenta[g]-2-benzopyran = 
HHCB 
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Obr. č. 21: (2R,3R)-Traseolid (2S,3S)-Traseolid (trans-izomery) 
   
Traseolid = ATII = 5-acetyl-1,1,2,6-tetramethyl-3-isopropylindan = 
1-(2,3-dihydro-1,1,2,6-tetramethyl-3-(1-methylethyl)-1H-inden-5-yl)-trans-ethanon
  
Co se týká vonných vlastností chirálních vonných látek, mohou být u jednotlivých 
enantiomerů rozdílné. Silnou vůní vynikají (3S)-Tonalid nebo u Galaxolidu jeho 
diastereomery (4S,7R)- a (4S,7S)-, zatímco vůně ostatních enantiomerů těchto látek jsou méně 
intenzivní [23, 35, 54, 55]. 
Podle některých autorů mohou být dva aktivní enantiomery Galaxolidu považovány 
za syntetické feromony. Je to kvůli jejich typické pižmové vůni a třídimenzionální struktuře, 
kterou se podobají feromonu 5-α-androst-16-en-3-onu [54, 55]. 
Racemické směsi chirálních polutantů, které jsou uvolňovány do životního prostředí, 
mohou podléhat enantioselektivním degradacím a v organismech enantioselektivnímu 
metabolismu. Různé enantiomery mohou projevovat rozličnou biologickou aktivitu. Týká se 
to i polycyklických musk sloučenin. Bylo ověřeno, že metabolismus Galaxolidu a Tonalidu 
probíhá v tělech různých vodních organismů enantioselektivně [56, 57, 58]. 
Ve srovnání s Phantolidem má Galaxolid nižší prahovou hodnotu a navíc je chemicky 
stabilnější [23]. 
Rozdíl vonných vlastností u Tonalidu (Fixolidu) spočívá v tom, že (-)-(3S)-izomer má 
silnou pižmovou vůni s dobrými fixačními vlastnostmi, kdežto (+)-(3R)-enantiomer se 
vyznačuje lehkou a sladkou aromatickou vůní [59]. 
Látka 5,6,7,8-tetrahydro-3,5,5,6,7,8,8-heptamethylnaftalen-2-karbaldehyd představuje 
konstituční izomer Tonalidu. Bylo zjištěno, že voní mnohem silněji než jeho mateřská 
sloučenina. Vůni (-)-(6S,7S)-enantiomeru lze popsat jako pižmovou, velmi zemitou a mírně 
jantarovou. Tato vůně je mnohem intenzivnější než vůně enantiomeru (+)-(6R,7R), která je 
méně zemitá s tóny dřeva [60]. 
 
 
   
Obr. č. 22:  (-)-(6S,7S)-5,6,7,8-tetrahydro-3,5,5,6,7,8,8-heptamethylnaftalen-2-karbaldehyd, 
(+)-(6R,7R)-5,6,7,8-tetrahydro-3,5,5,6,7,8,8-heptamethylnaftalen-2-karbaldehyd 
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Od těchto enantiomerů aldehydu lze odvodit i příslušné nitrily. V tomto případě platí, že 
(-)-(6S,7S)-enantiomer nitrilu voní intenzivněji než druhý enantiomer [60]. 
Galaxolid se může vyskytovat v podobě čtyř izomerů. Bylo zjištěno, že vůně Galaxolidu 
je způsobena téměř výhradně (-)-(4S)-isomery. Konfigurace na uhlíku 4 má rozhodující vliv 
na prahovou hodnotu, zatímco konfigurace na uhlíku 7 má malou důležitost. Ze všech čtyř 
diastereomerů Galaxolidu má (-)-(4S,7R)-izomer nejnižší prahovou hodnotu (0,63 ng·l-1) a 
současně vyniká nejtypičtějším, velmi příjemným charakterem musk sloučenin. Druhý 
(4S)-izomer, tedy (-)-(4S,7S)-Galaxolid, je trochu méně intenzivní, jeho prahová hodnota je 
1,0 ng·l-1. Zbylé dva diastereomery Galaxolidu, tj. (+)-(4R)-izomery, vykazují slabou vůni 
s necharakteristickými nebo dokonce ovocnými tóny, případně nevoní vůbec. Konkrétní 
zjištěné prahové hodnoty jsou 130 ng·l-1 pro (+)-(4R,7S)-Galaxolid a 440 ng·l-1 
pro (+)-(4R,7R)-enantiomer [23, 54]. 
 
 
2.4.2.3. Makrocyklické musk sloučeniny 
 
Chemie makrocyklických sloučenin se datuje od roku 1926, kdy se Leopoldu Ruzickovi a 
jeho studentům Stollovi, Schinzovi a Bruggerovi podařilo syntetizovat první makrocyklický 
keton. Reakce spočívala v pyrolýze soli těžkého kovu dikarboxylovou kyselinou s dlouhým 
řetězcem, výtěžnost této reakce byla velmi nízká [61]. 
Mnoho zástupců makrocyklických musk sloučenin lze najít v přírodě, jiné jsou 
připraveny uměle. Nejznámějšími zástupci živočišného původu jsou (-)-(3R)-muskon, hlavní 
vonná součást pižma, a civeton, klíčová vonná součást cibetu. Pižmo je získáváno 
z pižmových žláz samců kabara pižmového (Moschus moschiferus), cibet lze získat 
z pachových žláz samců i samic cibetky africké (Viverra civetta). Obě tyto látky byly 
od pradávna používány jako nejdůležitější suroviny při výrobě parfémů. Cibetka africká 
i kabar pižmový jsou nezákonně loveni pro pachové žlázy, a proto byli přidáni na seznam 
ohrožených druhů. Z tohoto důvodu je snaha syntetizovat (-)-muskon a civeton uměle [62]. 
Makrocyklické musk sloučeniny mají zástupce také v rostlinné říši. Jedním 
z nejznámějších je (7Z)-ambrettolid, lakton se 17 atomy v kruhu, který je součástí 
ambrettového oleje získávaného ze semen egyptského ibišku Hibiscus abelmoschus. 
Alternativou této přírodní vonné látky je (9E)-isoambrettolid, který lze připravit uměle [62]. 
Dále jsou uvedeny struktury zmíněných makrocyklických vonných látek. Muskon má 
jedno chirální centrum, a proto může tvořit dva enantiomery, zatímco civeton, ambrettolid a 
isoambrettolid nejsou chirálními sloučeninami. 
 
 
 
   
Obr. č. 23: (-)-(3R)-muskon (+)-(3S)-muskon 
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Obr. č. 24:  Civeton 
 
 
 
 
   
Obr. č. 25: Ambrettolid Isoambrettolid 
 
 
Makrocyklické laktony a ketony jsou atraktivní skupinou vonných látek. Vynikají totiž 
vonnými charakteristikami a na rozdíl od dříve uvedených vonných látek jsou bezpečné 
pro životní prostředí. Jejich nevýhodou však je, že jsou drahé [63, 64]. 
Struktura makrocyklických musk sloučenin je tvořena kruhem, který obsahuje 
15 - 17 atomů. Laktony vykazují intenzivnější vůni než ketony [63, 65].  
Enantiomery chirálních vonných látek se mohou, ale nemusí lišit svými vlastnostmi. 
Například (+)- a (-)-muskon se v čichových vlastnostech od sebe významně neliší. Jsou 
ovšem známy i případy, kdy se jednotlivé enantiomery v zápachu kvalitativně výrazně 
odlišují. Příkladem jsou enantiomery makrocyklického 12-methyl-13-tridekanolidu. Proto se 
syntéza této sloučeniny musí zaměřit na jednotlivé enantiomery [23, 63]. 
Důležitým zástupcem opticky aktivních makrocyklických ketonů je muskon. 
U enantiomerů této sloučeniny nejsou rozdíly ve vůni ani v prahových hodnotách nijak 
výrazné. Vůně přírodně se vyskytujícího (-)-(3R)-muskonu byla popsána jako velmi pěkná a 
intenzivní, zatímco vůně (+)-(3S)-enantiomeru je méně silná. Prahové hodnoty vůně ve vodě 
se lišily u enantiomerů pouze o faktor 3,8; konkrétní hodnoty byly 61 ppb 
pro (-)-(3R)-muskon a 233 ppb pro (+)-(3S)-muskon [22, 64]. 
V silici z kořenů anděliky lékařské (Angelica archangelica) lze nalézt oba enantiomery 
chirálního 12-methyl-13-tridekanolidu, a to (+)-(12R)-12-methyl-13-tridekanolid a 
(-)-(12S)-12-methyl-13-tridekanolid. Jejich zastoupení v této rostlině je v poměru 72 : 28. 
(R)-enantiomer je vonnou látkou, která má ve vůni tóny santalového dřeva, zatímco vůni 
(S)-enantiomeru je možno charakterizovat jako živočišnou s kafrovými tóny [23, 66]. 
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Obr. č. 26: (-)-(12S)-12-methyl-13-tridekanolid (+)-(12R)-12-methyl-13-tridekanolid 
 
(-)-(12R)-12-methyl-9-oxa-14-tetradekanolid byl prvním příkladem makrocyklické vonné 
látky, kdy pouze jeden z enantiomerů voněl. Pomocí plynové chromatografie 
s olfaktometrickou detekcí byla prahová hodnota vůně stanovena na 0,09 ng·l-1 vzduchu. 
Vůně (-)-(12R)-12-methyl-9-oxa-14-tetradekanolidu je intenzivní květinová s podtóny myrhy 
a dřevin; enantiomer (+) je bez zápachu [23, 65]. 
 
 
 
   
Obr. č. 27: (-)-(12R)-12-methyl-9-oxa-14-
tetradekanolid
(+)-(12S)-12-methyl-9-oxa-14-
tetradekanolid 
 
Ještě o něco nižší prahovou hodnotu než poslední uvedená sloučenina má 
(12R,9Z)-12-methyl-14-tetradek-9-enolid, který je označován jako (R)-Nirvanolid. Konkrétní 
zjištěná hodnota je 0,05 ng·l-1. Tato látka se vyznačuje intenzivní pižmovou ovocnou vůní, 
zatímco druhý enantiomer nevoní [23]. 
 
 
 
   
Obr. č. 28: (12R;9Z)-Nirvanolid (12S;9Z)-Nirvanolid 
 
 
2.4.2.4. Alicyklické musk sloučeniny    
 
Historie alicyklických musk sloučenin se datuje od roku 1975, kdy Hoffmann a 
von Fraunberg objevili sloučeninu Cyklomusk [67]. Cyklomusk je trisubstituovaný derivát 
cyklopentenu a vyznačuje se ovocnou vůní podobnou jahodám [32]. O vonných vlastnostech 
jednotlivých enantiomerů však není nic známo [23]. Po objevení Cyklomusku byly sice jeho 
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vzorky uvedeny na trh, ale neměly šanci proti v té době populárnímu polycyklickému 
Galaxolidu, a proto nebyl Cyklomusk nikdy produkován ve velkém [67, 68]. 
 
  
Obr. č. 29:               (R)-Cyklomusk (S)-Cyklomusk 
 
O 15 let později byl objeven další zástupce alicyklických musk sloučenin, který byl 
pojmenován Helvetolid. Podíl na jeho nalezení měli Giersch a Schulte-Elte, kteří pracovali 
pro švýcarskou parfumérskou společnost Firmenich. Helvetolid má stejně jako Cyklomusk 
ovocnou vůni, ale ne jahodovou, nýbrž hruškovou. Helvetolid se stal prvním zástupcem 
lineárních musk sloučenin, který začal být vyráběn ve velkém [68, 69]. 
Enantiomery alicyklického Helvetolidu se liší vonnými vlastnostmi. Rozdíl tkví v tom, že 
(+)-(1'S,1''R)-2-[1'-(3'',3''-dimethylcyklohexyl)ethoxy]-2-methylpropyl propionát má znatelně 
intenzivnější a více pižmovou vůni než jeho (-)-(1'R,1''S)-enantiomer [23, 69]. 
 
 
   
Obr. č. 30: (+)-(1'S,1''R)-Helvetolid (-)-(1'R,1''S)-Helvetolid 
 
Roku 2000 zjistil Williams ze společnosti Firmenich, že etherová část OCMe2 může být 
nahrazena esterovou funkcí, aniž by sloučenina ztratila vonné vlastnosti. Touto syntézou byl 
získán Romandolid, který voní po ovoci méně než ostatní alicyklické musk sloučeniny 
[32, 70]. 
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Obr. č. 31: (1''S, 3'''R)-Romandolid (1''R, 3'''S)-Romandolid 
 
Vůně alicyklických musk sloučenin je přisuzována schopnosti konformerů zaujmout 
u vonných receptorů tvar podkovy, čímž napodobují makrocyklické kruhové struktury [37]. 
 
 
2.4.3. Výskyt a osud syntetických vonných látek ve vodním ekosystému a neblahé 
dopady jejich pĜítomnosti na živé organismy 
 
Většina uskutečněných analýz vonných látek v životním prostředí není prováděna 
chirálně, nýbrž achirálně. Dosavadní publikace se z tohoto hlediska zabývají zejména dvěma 
skupinami musk sloučenin – nitro a polycyklickými musk sloučeninami. Na analýzu 
makrocyklických a alicyklických syntetických vonných látek ve vodním prostředí dosud 
pozornost téměř zaměřena nebyla. Proto tato kapitola popisuje pouze přítomnost a chování 
nitromusk a polycyklických musk sloučenin v akvatickém systému. 
 
 
2.4.3.1. Výskyt a chování nitromusk sloučenin ve vodním ekosystému 
 
Ze skupiny nitromusk sloučenin byly a jsou nejčastěji analyzovány musk keton, musk 
xylen a jejich aminometabolity. Je to dáno tím, že tito dva zástupci byli z celé skupiny 
nitromusk sloučenin nejčastěji průmyslově používáni. 
První záznam o výskytu nitromusk sloučenin ve vodním ekosystému pochází 
z roku 1981, kdy byl studován výskyt musk xylenu a musk ketonu ve sladkovodních rybách 
karasech stříbřitých (Carassius auratus langsdorfii) vylovených z japonské řeky Tama. 
Pomocí plynové chromatografie s detekcí hmotnostní spektrometrií bylo zjištěno, že 
koncentrace musk xylenu a musk ketonu ve vzorcích bioty byly nemalé, konkrétně činily 
0,2 a 0,05 ppm. Tyto první výsledky naznačovaly perzistentní a lipofilní povahu nitromusk 
sloučenin a jejich silnou tendenci bioakumulovat se v rybách a jiných vodních organismech 
[71].  
Od té doby byly nitromusk sloučeniny ve vodním ekosystému analyzovány nesčetněkrát. 
Z uveřejněných studií si lze o chování nitromusk sloučenin ve vodě, sedimentech a vodní 
biotě udělat jistou představu. Na následujících řádcích je pokus o ucelené shrnutí informací 
týkajících se dané problematiky. 
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Principem biologické i environmentální transformace nitromusk sloučenin je redukce 
nitroskupin obsažených ve struktuře vonné látky na příslušné aminy. Meziprodukty této 
přeměny jsou příslušné nitroso- a hydroxylaminoderiváty, které jsou velmi reaktivní a 
v mnoha případech jsou toxičtější než mateřské sloučeniny [72].  
 
 
  
 
                enzymatická nitro-redukce 
 
 
 
reaktivní nitroso-meziprodukt 
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Obr. č. 32: Biologická transformace musk ketonu na 2-amino-musk keton v játrech ryb [73] 
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Obr. č. 33: Biologická transformace musk xylenu na příslušné metabolity 
(4-amino-musk xylen a 2-amino-musk xylen) v játrech ryb [73] 
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Míra kontaminace vody metabolity musk xylenu a musk ketonu byla zkoumána například 
ve vzorcích vody z řeky Labe v okolí Hamburku a současně ve vzorcích kalu ze dvou 
německých čistíren odpadních vod (jedna ležící ve spolkové zemi Šlesvicko-Holštýnsko, 
druhá v městské spolkové zemi Hamburk). Koncentrace musk xylenu ve vzorcích vody 
odebraných na třech různých místech z řeky Labe se nacházely buď pod limitem detekce nebo 
byly velmi nízké. Oproti tomu naměřené koncentrace metabolitu musk xylenu 
4-amino-1-terc-butyl-3,5-dimethyl-2,6-dinitrobenzenu (4-NH2-MX) byly třikrát až desetkrát 
vyšší než koncentrace mateřské sloučeniny. Pouze v jednom odebraném vzorku vody byla 
taktéž stanovována koncentrace metabolitu musk ketonu, kterým je 
2-amino-1-terc-butyl-3,5-dimethyl-6-nitro-4-acetylbenzen (2-NH2-MK). Ve srovnání 
s mateřskou sloučeninou byla zjištěná koncentrace aminometabolitu významně vyšší. 
Důvodem zvýšené koncentrace metabolitů nitromusk sloučenin ve vodě může být menší 
lipofilita ve srovnání s mateřskými sloučeninami [30, 34].  
Porovnání koncentrací nitromusk sloučenin (konkrétně musk ketonu a musk xylenu) a 
jejich monoaminometabolitů v přítoku a odtoku městské čistírny odpadních vod bylo 
provedeno roku 1996 skupinou německých chemiků v Hamburku. Koncentrace nitromusk 
sloučenin na přítoku byly 150 ng·l-1 pro musk xylen a 550 ng·l-1 pro musk keton, jejich aminy 
měly koncentrace pod limitem kvantifikace, který byl 0,5 ng·l-1. Hodnoty zjištěné ve vzorcích 
na odtoku z čistírny se lišily od těch na přítoku. Nalezené koncentrace mateřských nitromusk 
sloučenin na odtoku se snížily o jeden až dva řády oproti hodnotám na přítoku. Toto snížení je 
důsledkem účinné transformace v čistírně odpadních vod. Následkem toho vzrostla množství 
transformačních produktů musk xylenu a musk ketonu. 4-amino-musk xylen byl nalezen 
v koncentraci 34 ng·l-1, zatímco koncentrace druhého metabolitu musk xylenu, tedy 
2-amino-musk xylenu, byla nižší (10 ng·l-1). To naznačuje, že hlavním 
monoaminometabolitem musk xylenu je para-izomer, a to v důsledku sterického efektu 
terc-butylové skupiny na aromatickém jádru. Na výtoku z ČOV bylo také zjištěno zvýšení 
koncentrace 2-amino-musk ketonu, tedy transformačního produktu musk ketonu, 
na 250 ng·l-1. Z těchto údajů plyne, že odtoky z čistíren odpadních vod jsou důležitým 
zdrojem nitromusk sloučenin i jejich aminů [34]. 
 
 
 
 
Obr. č. 34: 4-amino-1-terc-butyl-3,5-dimethyl-2,6-dinitrobenzen (4-NH2-MX) 
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Obr. č. 35: 2-amino-1-terc-butyl-3,5-dimethyl-4,6-dinitrobenzen (2-NH2-MX) 
 
 
 
 
Obr. č. 36: 2-amino-1-terc-butyl-3,5-dimethyl-6-nitro-4-acetylbenzen (2-NH2-MK) 
 
O rok později, tedy roku 1997, proběhlo zkoumání vzorků vody zaměřené na výskyt 
nitromusk sloučenin také na čistírně odpadních vod v Šlesvicku-Holštýnsku. Oproti měření 
na ČOV v Hamburku zde byly zjištěny značně nižší koncentrace musk xylenu. Do snížení 
koncentrace se mohlo promítnout zejména doporučení německé Asociace výrobců kosmetiky 
a detergentů nepoužívat musk xylen v komerčních pracích prostředcích [30]. 
Ve směsném vzorku, který byl odebírán během 24 hodinového cyklu, byly všechny musk 
sloučeniny s výjimkou aminometabolitů přítomny ve výrazně nižších koncentracích. Příčiny 
mohou být dvě – časově závislé výkyvy koncentrací vonných látek v důsledku rozdílů 
v pracích a koupacích činnostech v průběhu dne a částečná mikrobiální transformace 
během vzorkovací doby [30]. 
Ze zmíněných studií vyplynulo, že ve všech vzorcích vody z řeky Labe i z obou 
německých čistíren odpadních vod byly jednoznačně identifikovány hlavní metabolity musk 
xylenu a musk ketonu, tedy 4-NH2-MX a 2-NH2-MK. Nalezené koncentrace 2-NH2-MK 
převyšovaly koncentrace 4-NH2-MX, což bylo způsobeno tím, že úrovně musk ketonu 
ve vodě jsou vyšší než musk xylenu. 2-NH2-MK se navíc vyznačuje vyšším hydrofilním 
charakterem [30, 48]. 
Gatermann a kolektiv odebrali na čistírně odpadních vod v Šlesvicku-Holštýnsku také 
dva vzorky sedimentu z biologického rybníku. Zjištěné koncentrace musk xylenu byly 
0,5 µg·kg-1 a 0,8 µg·kg-1. Množství 4-NH2-MX v kalu významně převyšovala množství 
mateřské sloučeniny, konkrétně se hodnoty koncentrací metabolitu rovnaly 6,3 µg·kg-1 a 
1,3 µg·kg-1 [30]. 
Významnou částí vodního ekosystému je rovněž biota, v níž byla akumulace nitromusk 
sloučenin a jejich metabolitů také sledována. Z nádrže ve výše uvedené čistírně odpadních 
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vod v Šlesvicku-Holštýnsku bylo odebráno 18 vzorků různých druhů ryb (perlín, lín, karas, 
úhoř) a jeden vzorek mlže slávičky mnohotvárné Dreissena polymorpha. Zjištěné koncentrace 
nitromusk sloučenin ve vzorcích byly nižší než koncentrace polycyklických vonných látek. 
Množství musk xylenu se ve vzorcích bioty pohybovalo v rozmezí přibližně 20 - 400 ng·g-1 
lipidů, u musk ketonu byly hodnoty vyšší, a to konkrétně 300 - 1 800 ng·g-1 lipidů. Ve většině 
vzorků byla koncentrace 4-amino-musk xylenu významně vyšší než koncentrace mateřské 
sloučeniny, což podtrhuje důležitost analýzy nejen nitromusk sloučenin, ale také jejich 
aminometabolitů [34, 48]. 
 
 
2.4.3.2. Výskyt a chování polycyklických musk sloučenin ve vodním ekosystému 
 
První analýzu polycyklických syntetických vonných látek ve vodním ekosystému 
provedla skupina německých vědců pod vedením H. D. Eschkeho. Ti roku 1994 identifikovali 
polycyklické musk sloučeniny ve vodě a rybách z řeky Ruhr a také v několika městských 
čistírnách odpadních vod [74, 75].  
Prvotní povědomí o výskytu polycyklických musk sloučenin ve vodním ekosystému bylo 
získáno také díky skupině vědců z Hamburgu, kteří provedli screening vzorků vody z řeky 
Labe a jejích přítoků. Vzorky byly odebírány během let 1992 až 1994. Mezi identifikovanými 
250 organickými sloučeninami byly také dva zástupci polycyklických musk sloučenin – 
Galaxolid a Tonalid [76]. 
Tyto první výsledky naznačovaly významnou lipofilní a perzistentní povahu 
polycyklických syntetických vonných látek a jejich tendenci bioakumulovat se v rybách a 
jiných vodních organismech [38].  
Tak jako u výzkumu chování nitromusk sloučenin ve vodním ekosystému, 
i u polycyklických syntetických vonných látek platí, že na toto téma bylo zpracováno mnoho 
studií. Níže jsou uvedeny výsledky některých z nich. 
Gerhard G. Rimkus se pokusil ve studii publikované roku 1999 shrnout dostupná data 
o chování polycyklických musk sloučenin ve vodním ekosystému. Seskupil výsledky studií, 
které vznikly do roku 1999 na základě výsledků analýz vzorků vody, sedimentů, splaškových 
kalů a bioty [38].  
Po aplikaci syntetických vonných látek v domácnostech se tyto sloučeniny dostávají 
do vodního ekosystému především skrze čistírny odpadních vod. Na přítocích a odtocích 
čistíren lze nalézt významné koncentrace Galaxolidu a Tonalidu. Představu o jejich chování 
na ČOV lze učinit shrnutím dat dostupných ze studií provedených na ČOV v Německu, 
Švédsku a Nizozemsku [74, 77, 78]. Přestože vzorky nebyly dostatečně reprezentativní 
(nebyly časově a objemově úměrné, nepokrývaly suché počasí i období deště), můžeme učinit 
závěr, že hlavním zdrojem kontaminace polycyklickými musk sloučeninami ve vodním 
ekosystému jsou právě čistírny odpadních vod. Na přítoku i odtoku byly totiž zjištěny vysoké 
koncentrace těchto látek – průměrné i maximální koncentrace se pohybovaly 
v jednotkách µg·l-1. Maximální hodnoty byly 6 µg·l-1 pro Galaxolid na výtoku švédské 
čistírny odpadních vod [77] a 4,4 µg·l-1 u Tonalidu na přítoku ČOV v Německu [74]. 
Hodnoty koncentrací na výtoku z holandské ČOV byly o řád nižší, což může být vysvětleno 
aplikováním semi-kvantitativní metody k analýze [78]. Ve srovnání s koncentracemi 
Galaxolidu a Tonalidu byly koncentrace Celestolidu a dvou zástupců nitromusk sloučenin 
(musk xylenu a musk ketonu) vždy nižší [74, 77, 78].  
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Eschke a kolektiv analyzovali Galaxolid a Tonalid na přítocích a odtocích několika 
čistíren odpadních vod. Na odtocích byly zjištěny relativně vysoké koncentrace obou zástupců 
polycyklických musk sloučenin, což naznačuje malou retenci těchto vonných látek v ČOV 
v důsledku adsorpce, případně degradace [74]. 
V několika vzorcích vody z ČOV byly naměřené koncentrace Tonalidu vyšší nebo rovny 
koncentracím Galaxolidu. Tento výsledek je však v rozporu s tím, že Galaxolid je produkován 
ve větším množství. Tento nesoulad může být vysvětlen rozdíly v chování obou látek 
v životním prostředí [74]. 
Stejně jako nitromusk sloučeniny, tak i polycyklické syntetické vonné látky zkoumala 
skupina Gatermanna na čistírně odpadních vod v Šlesvicku-Holštýnsku. Z vyhodnocených 
vzorků vody odebraných na odtoku a z nádrže ČOV vyplynulo, že koncentrace 
polycyklických musk sloučenin převyšují koncentrace nitromusk sloučenin o více než jeden 
řád. Nejvyšší zjištěné koncentrace na výtoku pro Galaxolid a Tonalid byly 4 200 ng·l-1 a 
1 900 ng·l-1 [30]. 
Směsný vzorek, který byl odebírán po dobu 24 hodin, obsahoval výrazně nižší 
koncentrace nejen nitromusk (jak bylo zmíněno výše), ale také polycyklických musk 
sloučenin [30]. 
Porovnáním hodnot na přítoku a odtoku z nádrže na čistírně odpadních vod 
v Šlesvicku-Holštýnsku lze zjistit, že hodnoty na odtoku byly nižší. Konkrétní koncentrace 
pro Galaxolid byly na přítoku 3 600 ng·l-1 a na odtoku 1 700 ng·l-1, pro Tonalid činily 
hodnoty pro přítok 1 500 ng·l-1 a pro odtok z nádrže 640 ng·l-1. Rozdíly v hodnotách jsou 
nejspíše způsobeny částečnou transformací sloučenin během zdržení vody v nádrži [30]. 
Dvě základní polycyklické musk sloučeniny, Galaxolid a Tonalid, byly také analyzovány 
ve vzorcích vody z řek. Ve zkoumaných řekách (Labe a Ruhr v Německu, Rýn a Meuse 
v Nizozemsku, Tamagawa v Japonsku a řeka Glatt ve Švýcarsku) byly zjištěny významné 
koncentrace obou sloučenin, které často převyšovaly koncentrace jiných organických 
polutantů. Koncentrace Galaxolidu a Tonalidu v řece však závisely na vzdálenosti 
vzorkovacího místa od čistírny odpadních vod a současně na ředicím faktoru příslušného 
vodního systému, který se může měnit během ročních období [43, 75, 78, 79]. 
Kontaminací sedimentů v řekách polycyklickými musk sloučeninami se zabývali 
například v Německu, kde roku 1996 analyzovali vzorky sedimentů z pěti řek – Labe, Weser, 
Ems, Leine a Oker. Nejvyšší koncentrace Galaxolidu a Tonalidu byly objeveny v sedimentech 
v řece Labi (vzorkovacím místem byl Schnackenburg) a v řece Leine; konkrétní koncentrace 
Galaxolidu v Labi činila 31 µg·kg-1 sušiny, v Leine 54 µg·kg-1 sušiny. Množství Tonalidu 
bylo vyčísleno jako 3,8 µg·kg-1 sušiny pro Labe a 3,9 µg·kg-1 sušiny pro Leine. Ve vzorcích 
sedimentů odebraných z těchto dvou řek byl detekován také Traseolid, a to v koncentracích 
1,3 a 1,8 µg·kg-1 sušiny. Všechny ostatní polycyklické musk sloučeniny byly pod limitem 
detekce (0,5 µg·kg-1 sušiny). Vysoké koncentrace Galaxolidu a Tonalidu v sedimentu 
relativně malé řeky Leine mohou být vysvětleny vlivem městské čistírny odpadních vod 
v Hannoveru, která se nachází v sousedství vzorkovacího místa. Nejnižší koncentrace 
polycyklických musk sloučenin se týkaly sedimentu z řeky Ems – všechny koncentrace zde 
byly na rozdíl od nitromusk sloučenin pod limitem detekce [80]. 
V sedimentech z řeky Ruhr zjistil Eschke mnohem vyšší koncentrace Galaxolidu a 
Tonalidu ve srovnání s výše uvedenými německými řekami. Hodnoty koncentrací se 
pohybovaly u Galaxolidu i Tonalidu v rozmezí 150 - 300 µg·kg-1 sušiny, což svědčí 
o rozsáhlém znečištění řeky Ruhr těmito chemikáliemi [75]. 
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Z dosud publikovaných studií si lze udělat jisté představy také o chování polycyklických 
syntetických vonných látek v kalech z čistíren odpadních vod. V Holandsku byl analyzován 
roku 1997 kal ze šesti čistíren odpadních vod, do kterých přitékala voda z domácností. 
Z výsledků je zřejmé, že koncentrace Galaxolidu ve všech případech převyšovaly koncentrace 
Tonalidu. Koncentrace obou zástupců polycyklických musk sloučenin byly v řádu mg·kg-1. 
Zkoumán byl v tomto případě primární, aktivovaný i vyhnilý kal. Bylo zjištěno, že 
na odstranění Galaxolidu a Tonalidu nemělo vliv, jakou technikou bylo vyhnívání provedeno 
[81]. 
Splaškový kal analyzoval také Gatermann a kolektiv na čistírně odpadních vod 
v Šlesvicku-Holštýnsku. Na rozdíl od nitromusk sloučenin byly polycyklické vonné látky 
obsaženy v kalu ve vysokých koncentracích. Zjištěná koncentrace Galaxolidu byla 
4 800 µg·kg-1 sušiny, Tonalidu 2 000 µg·kg-1 sušiny. Tyto koncentrace jsou srovnatelné 
s výsledky dřívějších studií [30, 38]. 
V neposlední řadě je důležité zkoumat v rámci vodního ekosystému výskyt 
polycyklických syntetických vonných látek také v biotě. Jak již bylo zmíněno v předchozí 
kapitole, bylo z nádrže v čistírně odpadních vod v Šlesvicku-Holštýnsku odebráno 18 vzorků 
různých druhů ryb (perlín, lín, karas, úhoř) a 1 vzorek mlže slávičky mnohotvárné Dreissena 
polymorpha. Koncentrace polycyklických syntetických vonných látek výrazně převyšovaly 
obsah nitromusk sloučenin ve vzorcích bioty. Naměřené hodnoty pro Galaxolid se 
pohybovaly v rozmezí 5 - 160 µg·g-1 lipidů, koncentrace Tonalidu byly 3 - 45 µg·g-1 lipidů. 
Ačkoliv ryby pocházely ze stejné nádrže, byly zaznamenány rozdíly ve zjištěných koncentrací 
u jednotlivých druhů ryb [30].  
Z již zmíněných německých řek Labe a Ruhr a ještě z řeky Stör, přítoku Labe, byly 
odebrány vzorky ryb. V souladu s vyššími koncentracemi polycyklických musk sloučenin 
ve vodě řeky Ruhr byly také koncentrace těchto látek v příslušných rybách vyšší než v rybách 
z řeky Labe. Za zmínku stojí, že v tukové tkáni úhořů z řeky Labe byly naměřeny nízké 
koncentrace Galaxolidu a Tonalidu i jiných organochlorových sloučenin. Tato abnormalita 
byla způsobena tím, že úhoř je ryba, která migruje, a proto nežije celou dobu v systému řeky 
Labe, která obsahuje významné koncentrace polycyklických musk sloučenin. V případě řeky 
Stör bylo vzorkovací místo umístěno 3 km po proudu od čistírny odpadních vod. Koncentrace 
musk sloučenin v rybách se tedy podobaly hodnotám zjištěným v rybách z nádrže na ČOV 
[75, 82, 83].  
Monitorování ryb z řek proběhlo i v České republice. Tři druhy ryb (cejni, okouni, jelci) 
byly odebrány ze čtyř vzorkovacích míst na řece Labi. Použitím plynové chromatografie bylo 
zjištěno, že ve všech vzorcích ryb byly přítomny cílové polycyklické i nitromusk sloučeniny. 
Množství Galaxolidu a Tonalidu zřetelně převyšovala množství musk ketonu a musk xylenu. 
Nejvyšší koncentrace Tonalidu a Galaxolidu byly naměřeny ve vzorkovací lokalitě Hřensko 
(3 194 mg Galaxolidu na kg lipidů, 1 289 mg Tonalidu na kg lipidů). Toto bylo zdůvodněno 
blízkostí továrny vyrábějící prací prostředky [84]. 
Pokud porovnáme provedené studie zkoumající přítomnost vonných látek ve tkáních ryb, 
lze prohlásit, že koncentrace Galaxolidu a Tonalidu převyšují koncentrace musk xylenu a 
musk ketonu. Ve většině případů také platí, že rybí tkáň obsahuje více Galaxolidu 
než Tonalidu [38]. 
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2.5. Aroma Praha, a. s. 
 
Všechny standardy pro experimentální část této diplomové práce byly poskytnuty 
akciovou společností Aroma Praha. Tato společnost se zabývá vývojem, výrobou a prodejem 
nejrůznějších látek a surovin určených pro chemický, kosmetický a potravinářský průmysl 
[85, 86]. 
Společnost Aroma Praha, a. s. je významným producentem vonných a chuťových látek, 
tedy konkrétně aromat, trestí, emulzních bází, cukrářských past, ochucovacích směsí, 
potravinářských barev, syntetických vonných látek a parfémových kompozic 
pro potravinářský a kosmetický průmysl a pro průmysl bytové chemie. Získané syntetické 
vonné látky slouží pro vlastní produkci parfémových kompozic, ale také pro export 
zahraničním subjektům. K výrobě vonných látek je využívána vysokotlaká hydrogenace a 
následná rektifikace [85, 86].  
V rámci experimentální části diplomové práce bylo analyzováno celkem 13 standardů 
syntetických vonných látek, z toho 12 bylo alicyklických (2-cyklohexylethanol, 
allylcyklohexylpropionát, Arocet, Arofloron, Citronellol, Fresco Menthe, hexyl cinnamic 
aldehyd, HSA, isoamylsalicylát, isobornylacetát, Lilial a Linalool) a jedna polycyklická 
(Galaxolid). Jejich nejdůležitější vlastnosti z hlediska vlivu na životní prostředí byly 
sesumarizovány na základě bezpečnostních listů poskytnutých společností Aroma a dalších 
zdrojů a jsou uvedeny v Příloze č. 1. Na tomto místě jsou proto shrnuty pouze názvy a vzorce 
analyzovaných musk sloučenin. V následujících dvou tabulkách jsou uvedeny zvlášť achirální 
a chirální zástupci sledovaní v rámci experimentální části diplomové práce.  
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Tabulka č. 1: Achirální syntetické vonné látky stanovované v diplomové práci 
 
Název sloučeniny Vzorec 
2-cyklohexylethanol 
 
Allylcyklohexylpropionát 
 
Arofloron 
 
Hexyl cinnamic aldehyd 
 
HSA 
 
Isoamylsalicylát 
 
 
 
Tabulka č. 2: Chirální syntetické vonné látky s jedním chirálním centrem stanovované 
v diplomové práci 
 
Název sloučeniny Vzorec (R)-enantiomeru Vzorec (S)-enantiomeru 
Citronellol 
  
Lilial 
  
Linalool 
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Tabulka č. 3: Chirální syntetické vonné látky se dvěma chirálními centry stanovované 
v diplomové práci 
 
Název sloučeniny Diastereomery 
Arocet 
(vlevo (1S,2S)-, 
vpravo (1R,2R)-) 
Arocet 
(vlevo (1R,2S)-, 
vpravo (1S,2R)-) 
Fresco Menthe 
(vlevo (2R,1‘S)-, 
vpravo (2S,1‘R)-) 
Fresco Menthe 
(vlevo (2R,1‘R)-, 
vpravo (2S,1‘S)-) 
Galaxolid 
(vlevo (4R,7S)-, 
vpravo (4S,7R)-) 
  
Galaxolid 
(vlevo (4R,7R)-, 
vpravo (4S,7S)-) 
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Tabulka č. 4: Chirální syntetické vonné látky se třemi chirálními centry stanovované 
v diplomové práci 
 
Název sloučeniny Optické izomery 
Isobornylacetát 
(vlevo (1S,2S,4R)-, 
vpravo (1S,2S,4S)-) 
  
Isobornylacetát 
(vlevo (1R,2S,4S)-, 
vpravo (1R,2S,4R)-) 
  
Isobornylacetát 
(vlevo (1R,2R,4R)-, 
vpravo (1R,2R,4S)-) 
  
Isobornylacetát 
(vlevo (1S,2R,4S)-, 
vpravo (1S,2R,4R)-) 
  
 
 
2.6. Čistírna odpadních vod Brno - ModĜice 
 
Čistírna odpadních vod Brno - Modřice byla jako čistírna s parametry klasického 
dvoustupňového čištění s anaerobní stabilizací kalu uvedena do provozu v roce 1961. 
Od 80. let minulého století bylo prováděno v návaznosti na rozvoj města postupné rozšiřování 
ČOV [87]. K zásadní rekonstrukci a intenzifikaci na stávající kapacitu došlo v letech 2001 
až 2004, a to s cílem zajistit plnění limitů na odtoku z čistírny odpadních vod v souladu 
s českou i evropskou legislativou [88], tj. nařízení vlády č. 61/2003 Sb., o ukazatelích a 
hodnotách přípustného znečištění povrchových vod a odpadních vod, náležitostech povolení 
k vypouštění odpadních vod do vod povrchových a do kanalizací a o citlivých oblastech, 
ve znění pozdějších předpisů, mj. ve spojení se Směrnicí Rady 91/271/EHS ze dne 
21. května 1991, o čištění městských odpadních vod. Čistírna má po provedeném rozšíření a 
intenzifikaci kapacitu pro 513 000 ekvivalentních obyvatel a 50 000 000 m
3 
odpadních vod 
za rok [89]. 
Čistírna odpadních vod v Modřicích je provozována společností Brněnské vodárny a 
kanalizace, a. s. a v současné době je na ni napojeno nejen město Brno, ale i některé okolní 
obce a řada průmyslových podniků [87]. 
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Prostřednictvím systému kanalizačních stok a soustavy čerpacích stanic je surová 
odpadní voda přiváděna na čistírnu odpadních vod přes přítokový objekt. Přítok je omezen 
hodnotou Qmax = 4,222 m
3
·s
-1
, za deště se při vyšším přítoku dešťová voda akumuluje 
v dešťové zdrži [87]. 
Prvním stupněm technologie čištění odpadních vod na ČOV v Modřicích je stupeň 
mechanický. Ten sestává z lapáku štěrku, česlovny (strojně stírané česle s šířkou průlin 
6 mm), lapáku písku vybaveného separací tuku a z usazovacích nádrží. 
Po mechanickém čištění je odpadní voda přečerpávána do aktivace – nejdříve 
do anaerobní nádrže, ve které dochází k defosfataci, následně do anoxické nádrže s funkcí 
předřazené denitrifikace. Posledním stupněm aktivace je oxická část s jemnobublinnou aerací. 
V první části aktivace je umístěna předřazená anoxická nádrž, v níž je vratný kal 
z dosazovacích nádrží zbaven dusičnanů denitrifikací (kvůli dosažení účinné defosfatace). 
Fosfor je odbouráván buď dávkováním síranu železitého nebo biologickým procesem. 
Aktivační směs dále postupuje z aktivačních nádrží do nádrží dosazovacích, ve kterých se 
aktivovaný kal usazuje a odděluje. Usazený kal je veden do preanoxické zóny aktivace, 
aktivovaný přebytečný kal je dále zpracováván v kalovém hospodářství. Kalovou linku tvoří 
zahušťovací nádrž primárního kalu, flotační zahušťovač DAF pro biologický kal, 
homogenizační nádrž, vyhnívací nádrže, uskladňovací nádrž vyhnilého kalu, zařízení 
na odvodňování kalu a sušárna kalu. V gravitační zahušťovací nádrži kruhového typu dochází 
k zahuštění primárního kalu pocházejícího z usazovacích nádrží. Poté je kal odtahován 
do kalové směšovací nádrže. Z biologického stupně je přiváděn přebytečný biologický kal, 
který je ve flotační jednotce DAF zahuštěn. V homogenizační směšovací nádrži s mícháním 
pak dochází ke smíšení obou kalů. Směsný surový kal je následně čerpán do vyhnívacích 
komor, které jsou promíchávány a udržovány na teplotě 35 °C, což zajišťuje růst mezofilních 
bakterií. Doba zdržení kalu ve vyhnívacích nádržích je 22 dnů. Další částí ČOV jsou 
uskladňovací nádrže stabilizovaného kalu. Z nich je vyhnilý kal o obsahu sušiny kolem 4 % 
odvodňován odstředivkami. Kal z odstředivky obsahuje cca 24 % sušiny a je šnekovým 
dopravníkem transportován do sušárny kalu, kde dochází k jeho pasterizaci a hygienizaci 
(doba zdržení kalu je v sušárně přes 3 hodiny, průměrná teplota kalu činí 100 °C). Vysušený 
kal obsahuje 90 - 92 % sušiny. Je uskladněn v kontejnerech ve skladu sušeného kalu.  
Při vyhnívání kalu je produkován bioplyn, který je kumulován v membránových 
plynojemech a následně využíván pro výrobu elektrické energie a tepla (předtím je 
v odsiřovací jednotce zbavován sirovodíku). Ke spalování přebytečného bioplynu slouží 
hořáky zbytkového plynu [87, 89]. 
 
 
2.7. Izolace analytů z matrice technikou SPME 
 
Mikroextrakce tuhou fází (SPME - Solid Phase Microextraction) je jednou z extrakčních 
technik, které lze využít pro izolaci a zakoncentrování analytů z odpadní vody 
před stanovením na vlastní analytické koncovce. Techniku vyvinula v první polovině 
devadesátých let skupina Janusze Pawliszyna na kanadské univerzitě Waterloo [90, 91]. 
Princip mikroextrakce tuhou fází spočívá v sorpci a následné desorpci analytů z malé 
vrstvy sorbentu, která je nanesena na vlákně z křemenného skla. Vlákno je umístěno v jehle, 
která ho chrání proti mechanickému poškození a kontaminaci z okolního prostředí. Vlákno 
vytažené z jehly je ponořeno do vzorku odpadní vody, případně umístěno do prostoru 
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rovnovážné plynné fáze nad vzorkem, pokud se jedná o analýzu těkavých látek jako je tomu 
v případě musk sloučenin (Head-Space SPME). Po ustavení rovnováhy je vlákno zataženo 
zpět do jehly a přeneseno do injektoru chromatografu. Desorpce může být provedena dvojím 
způsobem – v případě analýzy v plynovém chromatografu jsou látky zachycené na sorbentu 
desorbovány tepelně, v případě použití kapalinové chromatografie probíhá desorpce mobilní 
fází. Po desorbování z vlákna jsou analyty v chromatografu separovány a následně mohou být 
detekovány (podrobně viz kapitola 2.8.1.1. Plynová chromatografie) [90, 91, 92]. 
Technika SPME se vyznačuje nespornými výhodami, jako jsou jednoduchost uspořádání, 
nízké pořizovací i provozní náklady a rychlost analýzy. Ve srovnání s jinými extrakčními 
technikami redukuje použití organických rozpouštědel na minimum [92]. 
Předním dodavatelem SPME vláken je společnost SUPELCO (Bellefonte, Pensylvánie), 
která je součástí korporace Sigma-Aldrich. Vlákna SPME jsou dodávána v různých 
provedeních, která jsou od sebe rozlišena pomocí barev. Vlákna se liší tloušťkou vrstvy 
sorbentu, stejně tak jako jeho chemickým složením, které ovlivňuje polaritu. Vrstvou sorbentu 
může být například polydimethylsiloxan (PDMS), polyakrylát (PA) nebo směs 
polydimethylsiloxanu a divinylbenzenu (PDMS/DVB) [93]. 
 
 
2.8. Metody stanovení chirálních syntetických vonných látek 
 
K chirální separaci enantiomerů různých sloučenin lze použít několik technik 
z instrumentální analýzy. Jedná se především o elektromigrační a chromatografické techniky. 
Elektromigrační technikou využívanou k analýze chirálních syntetických vonných látek bývá 
kapilární zónová elektroforéza. Chromatografické techniky, které lze použít k chirálním 
separacím, jsou plynová chromatografie a vysokoúčinná kapalinová chromatografie. Mnohem 
častěji se v environmentální chirální analýze z těchto dvou metod setkáme s plynovou 
chromatografií, a proto v experimentální části této diplomové práce byla používána tato 
technika [94]. 
 
 
2.8.1. Chromatografické metody 
 
Enantioselektivních separací pomocí chromatografických metod může být dosaženo 
dvěma odlišnými cestami. První postup spočívá v tom, že reakcí chirální sloučeniny 
s chirálním činidlem jsou tvořeny diastereomerní deriváty. Ty mohou být separovány 
na stacionární fázi, která nemusí být nutně chirální. Výhodou tohoto procesu je to, že 
k separaci je možné použít jakýkoliv chromatografický systém, pokud je dosažitelná 
požadovaná selektivita. Aby byl substrát separován, musí být přítomna alespoň jedna funkční 
skupina, na které probíhá reakce s opticky čistým činidlem. Jednou z hlavních stinných 
stránek je potřeba užití opticky čistých činidel, aby nedošlo k systematické chybě. Další chyba 
může být způsobena tvorbou energeticky odlišných (diastereomerních) přechodových stavů 
při reakci směsi enantiomerů s chirálním činidlem. Jestliže reakce neproběhne až do konce, 
mohou odlišné rychlosti těchto reakcí způsobit kinetické rozlišení a výsledkem mohou být 
chybně stanovené poměry produktu [35, 95]. 
Druhý možný přístup k stereochemickým analýzám spočívá v přímé separaci 
enantiomerů na základě užití chirální stacionární fáze. Separace je způsobena vznikem 
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diastereomerních, a tedy energeticky nejednotných sdružených komplexů mezi enantiomery, 
které mají být separovány, a chirální stacionární fází. Separace optických enantiomerů může 
nastat jako výsledek chirálních rozlišovacích procesů [35, 95]. 
 
 
2.8.1.1. Plynová chromatografie [96, 97, 98] 
 
Plynová chromatografie patří mezi chromatografické metody, což jsou separační techniky 
využívající k dělení složek směsi jejich distribuci mezi dvěma fyzikálně odlišnými fázemi. 
Jedna fáze je stacionární (nepohyblivá) a druhá fáze je mobilní (pohyblivá). Rozdělení složek 
mezi fáze probíhá na základě různých fyzikálně-chemických interakcí mezi složkou a mobilní 
fází, složkou a stacionární fází a také stacionární a mobilní fází. 
Plynová chromatografie se používá pro separaci, identifikaci a stanovení složitějších 
směsí plynů, těkavých látek a organických sloučenin s bodem varu menším než přibližně 
400 °C. Tento typ chromatografie se vyznačuje tím, že mobilní fází v systému je plynná fáze. 
Složky vzorku jsou v systému děleny po jejich převedení do plynné fáze.  
Podle typu stacionární fáze, a tím podle převažujícího mechanismu separace, rozlišujeme 
dva základní typy plynové chromatografie – adsorpční a rozdělovací. Systém adsorpční 
plynové chromatografie tvoří plyn jako mobilní fáze a pevná látka jako stacionární fáze. 
Separačním principem je v tomto případě adsorpce na pevném adsorbentu. Tato technika je 
omezeně použitelná pro plyny a některé kapaliny o nízké molekulové hmotnosti. Stacionární 
fází v rozdělovací plynové chromatografii je film netěkavé kapaliny, který je nanesený 
na povrchu tuhého nosiče, který má minimální adsorpční vlastnosti, případně na vnitřní stěnu 
kapilární kolony. Separačním principem této techniky je rozpouštění analytů v kapalné 
stacionární fázi. 
Pokud chceme plynovou chromatografií separovat složky vzorku, je většinou použita 
eluční technika vyvíjení vzorku, kdy je vzorek na kolonu jednorázově dávkován a jednotlivé 
složky vzorku jsou pak separovány na základě rozdílných interakcí se stacionární fází a jsou 
postupně vymývány (eluovány) inertním nosným plynem. Ten slouží pouze k transportu 
složek kolonou (se separovanými složkami ani se stacionární fází neinteraguje). Na výstupu 
z kolony je pak umístěn detektor, který zaznamenává signál odpovídající obsahu jednotlivých 
analytů. 
Teplota kolony je během separace udržována konstantní (při analýze směsí látek 
nelišících se příliš body varu) nebo může být programovaně zvyšována. 
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Instrumentace plynové chromatografie [96, 97, 98] 
 
 
 
Obr. č. 37: Schéma plynového chromatografu 
 
Plynový chromatograf se skládá z několika částí. Většinou jsou to tyto: zdroj nosného 
plynu, systém pro regulaci průtoku nosného plynu, dávkovač, kolona, detektor, 
vyhodnocovací zařízení. Dávkovač, kolona a detektor jsou umístěny v termostatech. 
 
Zdroj nosného plynu 
Ve většině případů slouží jako zdroj nosného plynu tlakové lahve. Průtok plynu je 
regulován mechanickými nebo elektronickými regulátory.  
Jako mobilní fáze se používá inertní plyn, který transportuje složky vzorku kolonou. 
Nejčastějšími plyny jsou vodík, dusík, helium nebo argon. Nosný plyn volíme podle způsobu 
detekce a navíc má volba plynu vliv na separační účinnost složek vzorku.  
 
Injektor 
Injektor slouží k vnesení vzorku do proudu nosného plynu, ke zplynění vzorku a 
k přenosu analyzovaného vzorku na začátek kolony. Plynný vzorek lze dávkovat plynotěsnou 
stříkačkou nebo dávkovacími ventily, k nástřiku kapalného vzorku se používá 
mikrodávkovač. U náplňových kolon se vzorek dávkuje nad vstup kolony, který je umístěn 
na konci injektoru nebo přímo do náplně kolony zavedené do injektoru.  
V případě kapilárních kolon je možností dávkování vzorku více. Vzorek může být 
do systému nastříknut několika způsoby, existují dvě skupiny injektorů – odpařovací a 
neodpařovací. Mezi nejpoužívanější odpařovací injektory patří děličový (split-splitless) 
injektor nebo injektor s programovanou teplotou (PTV injektor). Mezi neodpařovací injektory 
se řadí dávkování přímo na kolonu (on-column).  
Nástřik s dělením toku (split) se používá z důvodu nízké kapacity kapilárních kolon 
pro vzorky, u nichž předpokládáme velkou koncentraci analytů. Vzorek je z mikrodávkovače 
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do chromatografu dávkován ručně nebo automaticky přes pryžové septum, které představuje 
hranici injektoru a okolního prostředí. Součástí injektoru je liner, což je skleněná trubička, 
někdy obsahující křemennou vatu. Liner tvoří chemicky inertní prostředí, ve kterém dochází 
k odpaření vzorku a k jeho smíchání s nosným plynem. U vstupu do kolony dochází 
k rozdělení, kdy malá definovaná část nosného plynu se vzorkem vstupuje na kolonu a velká 
část obtéká ústí kolony a odchází přes ventil děliče. Děličový nástřik je používán u vzorků 
obsahujících větší koncentrace stanovovaných látek. 
Nástřik bezděličový (splitless) se liší tím, že před nástřikem vzorku se pouze zavře ventil, 
kterým je při děličovém nástřiku odváděn nosný plyn se vzorkem. U bezděličového nástřiku 
je tedy analyzován celý nastříknutý objem vzorku. Tento způsob nástřiku se používá pro málo 
koncentrované vzorky.  
Třetím typem odpařovacího injektoru je PTV injektor, což je injektor s programovanou 
teplotou vypařování (zkratka z anglického Programmed Temperature Vaporization). Vzorek 
je do injektoru dávkován v kapalném skupenství a deponuje se na vatičce umístěné ve spodní 
části lineru. Postupně se zvyšuje teplota v injektoru, čímž dojde k odpaření rozpouštědla, 
které je odvedeno otevřeným ventilem děliče, zatímco analyty zůstávají zachyceny na vatě. 
Prudkým zvýšením teploty po zavření ventilu děliče jsou potom všechny analyzované 
sloučeniny převedeny na kolonu. Výhodou PTV injektoru je to, že se dá dávkovat větší objem 
vzorku. 
On-column injektor je zástupcem neodpařovacích injektorů. Při dávkování přímo 
na kolonu je vzorek jako kapalina převeden přímo do kapilární kolony a teprve potom je díky 
nastavenému teplotnímu programu odpařen. Tedy vše, co bylo ve stříkačce, se dostane 
na kolonu. Toto dávkování se používá především pro tepelně nestabilní sloučeniny, které se 
těsně nad bodem varu již rozkládají.  
 
Kolona 
Nedílnou součástí chromatografu je separační kolona, v níž dochází k dělení jednotlivých 
analytů. V plynové chromatografii se můžeme setkat se dvěma základními typy kolon, a to 
s kolonami náplňovými nebo kapilárními. Materiálem, ze kterého jsou zhotoveny náplňové 
kolony, může být sklo nebo kov, jako například hliník, měď a nikl. Tyto kolony jsou dlouhé 
1 - 3 metry, vnitřní průměr bývá kolem 3 mm. Jako nosič pro stacionární fázi se nejčastěji 
používá modifikovaná křemelina. Nosič je pokryt vrstvou stacionární fáze, která se volí 
podle povahy analyzovaného vzorku. Na trhu je velké množství stacionárních fází o různé 
polaritě. Používají se fáze na bázi polyethylenglykolů, siloxanů, esterů, uhlovodíků a dalších 
sloučenin. 
Druhým typem kolon v plynové chromatografii jsou kolony kapilární, které se v současné 
době používají mnohem častěji. Tyto kolony jsou někdy označovány také jako Golayovy 
kolony podle Marcela Julesa Eduarda Golaye, který je roku 1956 navrhnul. Mohou být 
vyrobeny z různých materiálů, v současnosti jsou nejpoužívanější křemenné kapilární kolony 
potažené vrstvou polyimidu, který zabraňuje mechanickému poškození kolony a zajišťuje 
pružnost kolony. Rozměry kapilárních kolon se značně liší od rozměrů kolon náplňových – 
délka kapilární kolony se pohybuje v rozmezí 15 až 100 metrů, vnitřní průměr bývá 
100 až 530 µm a tloušťka vrstvy stacionární fáze, která bývá zakotvena na vnitřní stěně 
kapiláry, může být 0,1 až 10 µm. Kapilární kolony, které se dnes používají, mohou být 
dvojího typu podle charakteru stacionární fáze. Kolony typu WCOT (Wall-Coated Open 
Tubular Column) mají na vnitřní stěně kapiláry nanesenou kapalnou stacionární fázi, 
47 
 
pro kolony typu PLOT (Porous-Layer Open Tubular Column) je typické, že stacionární fází 
na vnitřní stěně kapiláry je pevný aktivní sorbent. Stejně jako u náplňových kolon, i zde platí, 
že stacionární fázi volíme podle charakteru stanovovaných látek. V chirální plynové 
chromatografii se používají nejčastěji kolony na bázi cyklodextrinů, jak ještě bude rozebráno 
dále.  
 
Termostat 
Toto zařízení zaručuje nastavení potřebné teploty kolony, injektoru i detektoru. 
Při izotermické separaci udržuje termostat konstantní teplotu kolony, v případě programované 
teploty lze pomocí termostatu vytvořit teplotní program. 
Pro analýzu je nutné, aby uvnitř termostatu byla zajištěna teplotní stabilita (výchylka 
max. 0,1 °C) a aby bylo možno nastavit změny teploty i o 1 °C za danou časovou jednotku.  
 
Detektor 
Zařízení reagující na změnu složení protékající mobilní fáze se nazývá detektor. Tyto 
změny složení jsou detektorem převáděny na elektricky měřitelné veličiny. Podle naměřeného 
signálu lze určit jednotlivé zóny separovaných složek, identifikovat je a také je kvantifikovat. 
Detektory lze rozlišit na koncentračně a hmotnostně závislé. U koncentračně závislých 
detektorů je signál funkcí koncentrace složky, která vstupuje do detektoru. V případě, že je 
signál závislý na množství složky vstupujícím do detektoru, jedná se o hmotnostně závislý 
detektor.  
K detekci v plynové chromatografii mohou být používány tepelně vodivostní detektor, 
plamenový ionizační detektor, plamenový termoionizační detektor, plamenový fotometrický 
detektor, detektor elektronového záchytu, heliový detektor s výbojem či hmotnostní 
spektrometr.  
V rámci experimentální části diplomové práce byly stanovovány syntetické vonné látky 
metodou GC/FID, čili plynovou chromatografií s detekcí plamenovým ionizačním detektorem 
a GC/MS, tedy plynovou chromatografií s detekcí hmotnostním spektrometrem. Proto je 
na tomto místě z výše uvedených detektorů popsán princip pouze plamenového ionizačního 
detektoru. Teorie k hmotnostní spektrometrii je rozsáhlejší a z toho důvodu je zahrnuta 
v samostatné kapitole 2.6.3.  
Na obrázku č. 38 je uvedeno schéma plamenového ionizačního detektoru (FID). 
Z chromatografické kolony je analyt unášen proudem nosného plynu, který je v detektoru 
spalován ve vodíkovo-vzduchovém plamínku, který hoří mezi dvěma elektrodami – anodou je 
kovová část tělesa hořáku, katodou může být kovová síťka nebo trubička, která je umístěna 
těsně nad plamenem. Mezi těmito elektrodami je určitý potenciálový rozdíl (přibližně 500 V). 
V plamínku poskytují molekuly analytu radikály, které se mění na ionty, čímž dochází 
ke zvýšení jeho vodivosti. Detektorem tak prochází proud, který je úměrný koncentraci 
stanovované látky. 
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Obr. č. 38: Schéma plamenového ionizačního detektoru 
 
Plamenový ionizační detektor lze úspěšně použít pro detekci organických sloučenin, 
protože ty v plameni poskytují radikály a následně ionty. Naopak je tento detektor velmi málo 
citlivý pro stanovení vzácných plynů, vodíku, dusíku, kyslíku, chloru, amoniaku, sulfanu, 
vody, sloučenin uhlíku bez vazeb C–H (např. CO, CS2) a ketonů. Výhodami plamenového 
ionizačního detektoru jsou malý efektivní objem, výborná stabilita signálu a rychlá odezva. 
 
 
2.8.1.2. Chirální plynová chromatografie 
 
Rozvoj chirálních stacionárních fází pro kapilární plynovou chromatografii se datuje již 
od roku 1983. Tehdy Koscielski a kolektiv jako první referovali o enantiomerních separacích 
α- a ȕ-pinenu pomocí plynové chromatografie, kde byly jako stacionární fáze užity cyklické 
oligomery glukosy, tedy takzvané cyklodextriny (konkrétně α- a ȕ-CD). Instrumentaci tvořil 
plynový chromatograf Hewlett-Packard 7620A s plamenovým ionizačním detektorem [99].  
Chirální plynová chromatografie byla poprvé úspěšně použita k reziduální analýze roku 
1989, kdy se Königovi a jeho spolupracovníkům podařilo separovat enantiomery α-HCH. 
Jako stacionární fáze byl tehdy použit modifikovaný Ȗ-cyklodextrin, konkrétně 
oktakis(3-O-butyryl-2,6-di-O-n-pentyl)-Ȗ-cyklodextrin. Tato událost znamenala historický 
průlom v enantioselektivní analýze organochlorových sloučenin. Od té doby bylo možné 
studovat enantioselektivní transformace sloučenin v životním prostředí [100].  
Stacionární fáze u chirální plynové chromatografie jsou nejčastěji na bázi cyklodextrinů, 
které se stávají v posledních letech dostupnějšími a stabilnějšími. U chirální GC musíme brát 
v úvahu dlouhé retenční časy (přibližně 30 - 90 minut), stejně jako to, že rozdíly solvatační 
entalpie příslušných enantiomerů jsou často malé. Dlouhé retenční časy vedou k relativně 
širokým píkům (kolem 20 sekund), zatímco v konvenční plynové chromatografii se pohybuje 
šířka píků většinou kolem 4 sekund. Širší píky ve výsledku vedou k nižším detekčním 
limitům. Na druhou stranu je přesnost stanovení limitována pouze chromatografickými 
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v takovém případě pouze zmenšený [95]. Avšak proměnlivé separační vlastnosti mezi 
kolonami obsahujícími stejný derivát cyklodextrinu, ale pocházejícími z různých šarží nebo 
od různých výrobců, způsobují problémy [104, 105]. I malé změny v selektivitě a polaritě 
stacionární fáze mohou ovlivnit separaci sloučenin, například polychlorovaných pesticidů. 
Zajímavý je také fakt, že rozdíly v rozložení funkční skupiny v neúplně derivatizovaných 
molekulách heptakis(2,3,6-O-terc-butyldimethylsilyl)-ȕ-cyklodextrinu mohou vést dokonce 
k obrácení elučního pořadí enantiomerů cis-chlordanu a α-HCH. Významný vliv čistoty a 
složení fáze na separační vlastnosti byl zaznamenán také u jiných derivátů cyklodextrinu jako 
například u heptakis(6-O-terc-butyldimethylsilyl-2,3-di-O-methyl)-ȕ-cyklodextrinu 
(TBDMS-CD) [35, 105]. 
Z dostupné literatury vyvodil H. Hühnerfuss a M. R. Shah následující závěry: důležitým 
faktorem je reprodukovatelnost procesů užitých pro derivatizaci cyklodextrinů. Protože tito 
autoři používali v laboratoři stejné metody jako König, nebyly s odlišnými šaržemi problémy, 
které by se týkaly lišících se selektivit [35]. 
Pro optimální selektivitu není bezpodmínečně rozhodujícím parametrem čistota 
chirálního selektoru. Velmi odlišné výkony kolon však mohou nastat, když aplikujeme dávky 
sice stejného materiálu, ale odlišného derivatizačního stupně. Tato situace jde vidět na pokusu 
uskutečněném Hühnerfussem a kol., kdy tito prováděli HPLC separaci dvou sloučenin –  
3-methylsulfonyl-PCB 149 a 3-methylsulfonyl-PCB 174. Enantioselektivní separace byla 
úspěšná při použití neúplně derivatizovaného methylovaného ȕ-cyklodextrinu (Nucleodex 
ȕ-PM), zatímco kompletně derivatizovaný, tj. permethylovaný ȕ-cyklodextrin, neumožnil 
separaci těchto dvou chirálních sloučenin. Oproti tomu úspěšné enantioselektivní separace 
sloučenin 3-methylsulfonyl-PCB 132 a 4-methylsulfonyl-PCB 132 bylo dosaženo pouze na 
fázi permethylovaného ȕ-cyklodextrinu [106]. 
Chirální stacionární fáze jsou limitovány teplotou, do které fungují. Teplotní stabilita 
vždy závisí na složení dané stacionární fáze. V následující tabulce jsou uvedeny některé typy 
chirálních kolon pro plynovou chromatografii a rozmezí teplot, v nichž lze kolonu použít.  
 
Tabulka č. 5: Kolony pro chirální plynovou chromatografii a jejich vlastnosti [107] 
 
Kolona Složení SF 
Minimální 
teplota 
Maximální 
teplota 
(izotermálně) 
Maximální 
teplota 
(gradientově) 
CHIRALDEX 
A-DA 
2,6-di-O-pentyl-3-methoxy derivát 
α-cyklodextrinu -10 °C 200 °C 220 °C 
CHIRALDEX 
A-TA 
2,6-di-O-pentyl-3-trifluoroacetyl 
derivát α-cyklodextrinu -10 °C 180 °C 180 °C 
CHIRALDEX 
B-DM 
2,3-di-O-methyl-6-t-butyl silyl 
derivát ȕ-cyklodextrinu -10 °C 200 °C 220 °C 
CHIRALDEX 
B-PM 
2,3,6-tri-O-methyl derivát 
ȕ-cyklodextrinu -10 °C 200 °C 220 °C 
CHIRALDEX 
G-BP 
2,6-di-O-pentyl-3-butyryl derivát 
Ȗ-cyklodextrinu -10 °C 200 °C 220 °C 
CHIRALDEX 
G-TA 
2,6-di-O-pentyl-3-trifluoroacetyl 
derivát Ȗ-cyklodextrinu -10 °C 180 °C 180 °C 
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Při pokusu o chirální separaci musíme počítat s tím, že neexistuje nic jako zcela „chirální 
GC fáze“. Situace, kdy na koloně dojde snadno k separaci enantiomerů jedné sloučeniny, ale 
na téže koloně se nepodaří separovat enantiomery velmi podobné sloučeniny, není úplně 
neobvyklá [94].  
Chirální plynová chromatografie je využívána například k určení, zda jsou chirální 
syntetické vonné látky schopny biodegradace nebo ke zjištění, zda na čistírnách odpadních 
vod převládají adsorpční procesy nad eliminací [94].  
 
 
Možné zdroje chyb při enantioselektivní plynové chromatografii 
 
V literatuře jsou uvedeny důležité body, které by měly být při provádění enantioselektivní 
kapilární plynové chromatografie zváženy, protože jsou možnými zdroji chyb. V první řadě 
musíme brát v úvahu degradaci analytu při vysoké teplotě během chromatografie. 
Enantiomer, který stráví v koloně delší čas, bude více degradován, což způsobí chybu 
v enantiomerním poměru ER. Druhým bodem je koeluce nečistot, která zvýší plochu píku. 
Tento efekt může být samozřejmě pozorován také u kapilární GC s achirální stacionární fází, 
ale je potřeba brát v úvahu, že při aplikaci chirální stacionární fáze se zdvojnásobí počet píků 
chirálních sloučenin a tím vzroste i pravděpodobnost koeluce. Zkreslení píků může zapříčinit 
racemizace nestabilních enantiomerů, a to kvůli inverzi konfigurace během separace 
enantiomerů. Nevhodná instrumentace může taktéž způsobit deformaci píků. A jako pátý bod, 
na který je třeba si dát pozor, je fakt, že musíme počítat s nelineární odezvou detektoru. 
Samozřejmě separaci enantiomerů ovlivňuje spousta faktorů, toto jsou však vyjmenované 
důležité věci, na které nesmíme při analýze zapomenout [35, 108, 109].  
 
 
Využití chirální plynové chromatografie v praxi 
 
Dosavadní publikace zabývající se výskytem syntetických vonných látek ve vodním 
ekosystému se zaměřovaly zejména na nitro- a polycyklické musk sloučeniny. Vzhledem 
k tomu, že nitromusk sloučeniny nevykazují chiralitu, lze snadno odvodit, že publikované 
práce ohledně chirální plynové chromatografie se týkají skupiny polycyklických musk 
sloučenin. Dále je uvedeno shrnutí několika prací, které analyzovaly tyto sloučeniny pomocí 
enantioselektivní plynové chromatografie. 
Prvotní informace o enantiomerním složení Galaxolidu a Tonalidu v různých druzích 
vodních živočichů lze čerpat ze studie provedené chemiky z Hamburgu vedenými Stephanem 
Frankem. Ti roku 1999 publikovali data, která získali pomocí plynové chromatografie 
s detekcí hmotnostním spektrometrem s vysokým rozlišením. Zkoumanými zástupci z vodní 
říše byly ryby lín obecný (Tinca tinca), karas obecný (Carassius carassius), perlín ostrobřichý 
(Scardinus erythrophthalmus), úhoř říční (Anguilla anguilla) a mlž slávička mnohotvárná 
(Dreissena polymorpha). Instrumentace byla složena z plynového chromatografu HP 5890 
s křemennou  kapilární kolonou o rozměrech 25 m x 0,25 mm x 0,25 µm pokrytou směsí 
OV 1701 a heptakis(6-O-terc-butyldimethylsilyl-2,3-di-O-methyl)-β-cyklodextrinu v poměru 
1 : 1. Teplotní program GC začínal na 80 °C, kdy tato teplota byla ponechána 3 minuty. 
Rychlostí 3 °C/min vzrostla postupně až na 180 °C. Plynový chromatograf byl spojen 
s vysokorozlišovacím hmotnostním spektrometrem s dvojí fokusací VG 70-250 SE 
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(VG Analytical, Manchester, VB), bylo využito elektronové ionizace (ionizační energie 
70 eV). Iontový zdroj měl teplotu 180 °C. K detekci bylo využito módu SIM (sledování 
cílových poměrů m/z). Nejvýraznější odchylky od racemické směsi byly pozorovány 
u Galaxolidu ve vzorku karase a u Tonalidu v případě lína [58]. 
V prohlubování těchto informací pokračovali vědci o několik let později, kdy analyzovali 
vzorky z téže čistírny odpadních vod. Jak již bylo zmíněno dříve v kapitole 2.4.3.2., byly 
na čistírně odpadních vod v Šlesvicku-Holštýnsku odebrány vzorky vody, několika druhů ryb 
a jednoho mlže. Enantioselektivní plynovou chromatografií s detekcí hmotnostním 
spektrometrem byly v odebraných vzorcích analyzovány polycyklické syntetické vonné látky 
(konkrétně Galaxolid, Tonalid, trans-Traseolid a Phantolid). Plynový chromatograf 
Mega II 8560 (Miláno, Itálie) byl vybaven kapilární kolonou o rozměrech 25 m x 0,25 mm 
pokrytou směsí OV 1701 a TBDMS (heptakis(6-O-terc-butyldimethylsilyl-2,3-di-O-methyl)-
ȕ-cyklodextrin) v poměru 1 : 1. Tento GC byl připojen k nízkorozlišovacímu hmotnostnímu 
spektrometru Finnigan MD 800 s kvadrupólovým analyzátorem (San José, Kalifornie). 
Parametry analýzy byly následující: teplotní program začínal na 343 K (70 °C), kde byl 
udržován 2 minuty. Poté teplota stoupala rychlostí 10 K/min na 418 K (145 °C), rychlostí 
0,5 K/min na 453 K (180 °C) a rychlostí 10 K/min na konečnou teplotu 503 K (230 °C), která 
byla izotermálně ponechána 10 minut. Ionizační technikou byla elektronová ionizace, teplota 
iontového zdroje byla nastavena na 453 K (180 °C) a bylo využito módu SIM. Ve vzorcích 
vody byly zjištěny odchylky od racemické směsi pouze u trans-Traseolidu (ER = 0,7 - 0,8), 
v případě ostatních zkoumaných polycyklických musk sloučenin nebyla zjištěna výrazná 
změna od ER = 1,0. To svědčí o významné enantioselektivní transformaci trans-Traseolidu 
ve vodách čistíren odpadních vod. Při analýze svalové tkáně vzorků ryb bylo zjištěno, že 
koncentrace i enantiomerní poměry musk sloučenin jsou závislé na druhu živočicha. Největší 
odchylky od racemického ER byly zaznamenány u karase obecného pro trans-HHCB a 
trans-ATII. Hodnoty enantiomerního poměru byly v těchto dvou případech 0,10 
pro trans-HHCB a až 0,05 pro trans-ATII [57]. 
Enantioselektivní plynová chromatografie byla použita také ve švýcarské studii, kde bylo 
pozorováno chování pěti zástupců polycyklických musk sloučenin (Galaxolidu, Tonalidu, 
Phantolidu, Traseolidu a Cashmeranu) na čistírnách odpadních vod. Na čtyřech čistírnách 
byly odebrány vzorky vody na přítoku i na odtoku a vzorky splaškového kalu. K separaci 
diastereoizomerů byla provedena enantioselektivní GC na kapilární koloně OV 1701 
o rozměrech 30 m x 0,25 mm x 0,25 ȝm. Tato kolona je tvořena směsí kyanopropylfenylu 
(14 %), dimethylpolysiloxanu (86 %) a vhodného množství cyklodextrinu. Separace 
enantiomerů bylo dosaženo následujícím teplotním programem: počáteční teplota 85 °C byla 
udržována po dobu dvou minut, potom byla rychlostí 30 °C/min teplota zvýšena na 120 °C a 
poté rychlostí 0,2 °C/min na 130 °C. Tato teplota byla pak udržována 220 minut a následně 
byla zvýšena rychlostí 30 °C/min na 150 °C s následnou izotermou po 50 minut. Poslední 
teplotní gradient proběhl rychlostí 10 °C/min až na 220 °C, kdy tato konečná teplota byla 
udržována po dobu 40 minut. K detekci byl použit hmotnostní spektrometr HP 5973, ionizace 
byla elektronová (ionizační energie 70 eV). Teplota transferline byla 230 °C, teplota 
kvadrupólu 150 °C a teplota iontového zdroje 230 °C. Pro kvantifikaci sloučenin bylo použito 
módu SIM s nastavením charakteristických iontů (poměru m/z) pro každou danou sloučeninu. 
Jako parametr popisu enantioselektivních transformací byl zvolen enantiomerní poměr (ER). 
Enantiomerní poměry polycyklických musk sloučenin z odebraných vzorků byly porovnány 
s hodnotami ERs z komerčně dostupných technických směsí daných vonných látek. 
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Z výsledků studie vyplynulo, že vedle sorpce na kal, která je považována za nejdůležitější 
eliminační proces polycyklických musk sloučenin z odpadních vod, mohou významně 
přispívat k odstranění těchto sloučenin z odpadních vod také biotransformační procesy [56]. 
 
 
 
   
Obr. č. 40: (2S)-Cashmeran (2R)-Cashmeran 
 
 
2.8.1.3. Chirální kapalinová chromatografie 
 
K řešení environmentálních záležitostí lze použít rovněž chirální HPLC, avšak tato 
metoda je v současnosti používána spíše k analýze léčiv. Pravděpodobně je to způsobeno tím, 
že separační schopnosti chirálních HPLC kolon jsou poněkud limitovány, co se týče 
komplexních environmentálních matric. Vyplývá to z toho, že chirální separace dává 
nespolehlivé výsledky kvůli sloučeninám v matrici. Proto je nezbytné pro aplikaci chirálních 
HPLC kolon v environmentálních analýzách využít detektory s vysokou selektivitou jako 
například tandemovou hmotnostní spektrometrii. V HPLC však může být využito množství 
separačních mechanismů a v kombinaci s různými elučními činidly je nabízena velká 
rozmanitost HPLC analýz [94]. 
 
 
2.8.2. Elektromigrační analytické metody 
 
Z literatury vyplývá, že nejběžnější technikou k enantioselektivní analýze musk sloučenin 
je plynová chromatografie, případně vysokoúčinná kapalinová chromatografie. Alternativou 
může být použití kapilární elektroforézy. Výhodami této techniky jsou oproti 
chromatografickým metodám vysoká účinnost v kombinaci s krátkou dobou analýzy, široké 
rozmezí aplikace, menší nároky na předúpravu vzorků a menší finanční náklady. Kapilární 
elektroforéza je levnější z důvodu nižší spotřeby činidel a absence chirální kolony [110].  
Kapilární zónová elektroforéza se řadí mezi elektromigrační analytické metody. 
Elektromigrační metody jsou separační techniky, které k rozdělení různě nabitých analytů 
využívají jejich pohybu v elektrickém poli.  
U kapilární zónové elektroforézy dochází k migraci elektricky nabitých analytů 
v křemenné kapiláře, která je naplněna vhodným základním elektrolytem (Background 
Electrolyte, BGE). Vnitřní průměr kapiláry se pohybuje obvykle v rozmezí 25 - 100 µm, její 
délka je 20 - 100 cm. Konce kapiláry jsou ponořeny do nádobek naplněných základním 
elektrolytem. V nádobkách jsou také umístěny elektrody z inertního materiálu (tím je obvykle 
platina), mezi nimiž je vysoké napětí (obvykle 15 - 30 kV). Ionty jsou díky elektrickému poli 
děleny na základě rozdílných pohyblivostí. Tato rychlost je dána velikostí náboje a velikostí 
částice [96, 111]. 
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2.8.2.1. Instrumentace kapilární zónové elektroforézy 
 
 
Obr. č. 41: Instrumentace kapilární zónové elektroforézy 
 
Na počátku experimentu je krátký úsek kapiláry naplněn roztokem vzorku. To může být 
provedeno například hydrodynamicky. Toto dávkování spočívá ve vtlačování vzorku 
do kapiláry rozdílem tlaků na vstupu a výstupu kapiláry. Jakmile je úzká zóna vzorku 
zavedena do kapiláry, ponoří se konec kapiláry obsahující vzorek opět do elektrodové 
nádobky a k systému je poté připojeno stejnosměrné elektrické napětí. Systém se po celou 
dobu analýzy nachází při konstantním napětí, konstantním proudu nebo konstantním výkonu. 
Po připojení k elektrickému napětí se začnou složky vzorku dělit na základě různých 
mobilit. Díky elektroosmotickému toku dochází k tomu, že všechny složky vzorku (anionty, 
kationty i neutrální částice) se pohybují stejným směrem (v normálním uspořádání kapilární 
zónové elektroforézy je to směrem ke katodě), a tím pádem tedy k detektoru, a lze je 
analyzovat v průběhu jednoho experimentu. 
Složky vzorku jsou v kapilární zónové elektroforéze většinou analyzovány pomocí 
spektrofotometrického UV-VIS-absorpčního detektoru, který je umístěn „on-column“, tedy 
přímo v systému před koncem kapiláry. Tento detektor lze použít, protože po odstranění 
ochranné vrstvy z kapiláry propouští křemenná kapilára záření v UV a VIS oblasti. Princip 
detekce spočívá v tom, že při zvolené vlnové délce je v daném místě na kapiláře měřena 
absorpce záření procházejícího základního elektrolytu. V přítomnosti analytů se absorbance 
změní a tím je možno získat elektroforegram, tj. časový záznam průběhu absorpce. 
Z elektroforegramu lze získat kvalitativní i kvantitativní informace o složení analyzovaného 
vzorku (kvalita je dána migračním časem píku, kvantita je přímo úměrná výšce, resp. ploše 
píku) [96, 111]. 
 
 
2.8.2.2. Využití chirální kapilární elektroforézy v praxi 
 
Jak bylo již v diplomové práci zmíněno, kapilární zónovou elektroforézu lze využít 
k separaci enantiomerů vonných látek. Španělští chemici provedli separaci enantiomerů čtyř 
chirálních polycyklických musk sloučenin (Galaxolidu, Tonalidu, Traseolidu a Phantolidu) 
použitím kapilární elektroforézy. K analýze byla použita kapilární elektroforéza HP3D 
(Agilent Technologies, Waldbron, Německo) vybavená UV-VIS detektorem s diodovým 
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polem. Byly vyzkoušeny dvě metodiky – první umožnila analyzovat Tonalid v čase méně 
než 10 minut, Traseolid a Phantolid v čase 13 minut a jako poslední byl po sedmnácti 
minutách detekován Galaxolid. Užitím různých separačních médií pro každou sloučeninu 
bylo dosaženo rozlišení vyššího než 1,5. Druhá metodika také umožnila simultánní separaci 
enantiomerů těchto čtyř musk sloučenin. Užitím duálního cyklodextrinového systému 
obsahujícího dva neutrální cyklodextriny bylo dosaženo separace enantiomerů čtyř musk 
sloučenin během 45 minut. Koeluce Galaxolidu a Phantolidu byla vyřešena odlišnou 
UV absorpcí vlnových délek, což umožnilo simultánní analýzu obou vonných látek. Španělé 
ověřili separaci enantiomerů elektroforézou nejen na standardech, ale také například 
na parfémech [31]. 
 
 
2.8.3. Hmotnostní spektrometrie [96, 112] 
 
Jedná se o metodu, která je založena na interakci iontů s elektrickým, případně 
magnetickým polem. Hmotnostní spektrometrii (MS - z anglického Mass Spectrometry) 
řadíme mezi spektrometrické metody. Výstupem je spektrum, které představuje závislost 
relativní četnosti iontů na poměru jejich hmotnosti a náboje. 
Hmotnostní spektrometrie zaujímá v oblasti detekce sloučenin velmi významnou roli. Lze 
ji považovat za nejpřesnější metodu určování hmotnosti sloučeniny, kdy 
ve vysokorozlišovacím režimu (HRMS) jsme schopni stanovit hmotnost na čtyři až šest 
desetinných míst. Pokud je k ionizaci sloučeniny použita elektronová ionizace, je naměřené 
hmotnostní spektrum charakteristické pro danou sloučeninu, takže se jedná o účinnou metodu 
identifikace. Hmotnostní spektrometrie je využitelná pro širokou oblast sloučenin, ať už se 
jedná o látky anorganické, organické nebo organokovové. Další nespornou výhodou je fakt, 
že k provedení analýzy postačí malé množství vzorku v řádu femto- až attomolů. 
 
 
2.8.3.1. Instrumentace hmotnostního spektrometru 
 
 
 
Obr. č. 42: Schéma hmotnostního spektrometru 
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Hmotnostní spektrometr bývá složen z několika základních částí, kterými jsou iontový 
zdroj, analyzátor a detektor. Kromě toho je potřeba napojit na systém čerpadlo, které zajistí 
dostatečné vakuum. Samozřejmostí je počítač ke zpracování signálu z detektoru.  
 
Iontový zdroj 
Aby bylo možno sloučeniny stanovit hmotnostní spektrometrií, je potřeba převést 
neutrální molekuly na ionty. K této přeměně dochází v iontovém zdroji pomocí některé 
z ionizačních technik. Pro různé typy látek se používají různé ionizační techniky. Pro ionizaci 
vzorku v plynné fázi se v dnešní době využívá zejména elektronová (EI) a chemická ionizace 
(CI). Tyto techniky fungují za vakua a využívají se ve spojení GC/MS. Pro spojení LC/MS je 
potřeba ionizovat kapalné vzorky, což lze v praxi provést sprejovými ionizačními technikami, 
které fungují za atmosférického tlaku. Patří mezi ně elektrosprej (ESI), chemická ionizace 
za atmosférického tlaku (APCI) a fotoionizace za atmosférického tlaku (APPI). Pro ionizaci 
z pevného skupenství se používá technika MALDI (Matrix Assisted Laser Desorption 
Ionization) a prvková analýza se provádí pomocí ionizace indukčně vázaným plazmatem 
(ICP) za atmosférického tlaku. 
Ionizační techniky se dělí na měkké a tvrdé. U tvrdých ionizačních technik se předává 
velké množství energie, díky čemuž je zajištěna reprodukovatelnost. Díky tomu je umožněno 
vytvořit knihovny spekter. Nejpoužívanější tvrdou ionizační technikou je elektronová 
ionizace. Níže je popsán její princip, protože při měření diplomové práce byla využita právě 
tato technika. Při měkkých ionizačních technikách se přenáší menší množství energie, což je 
výhoda, protože takový způsob ionizace není tak energeticky náročný jako u tvrdých technik. 
Nevýhodou však je, že u měkkých ionizačních technik nelze vytvářet knihovny spekter, 
protože vzhled vzniklého spektra závisí vždy na konkrétních experimentálních podmínkách. 
Mezi měkké techniky patří například chemická ionizace. 
 
Elektronová ionizace (EI) 
Jak již bylo zmíněno, velkou výhodou elektronové ionizace je to, že jako jediná ionizační 
technika poskytuje reprodukovatelná spektra, což umožňuje tvorbu knihovny spekter.  
Základními součástmi uspořádání iontového zdroje jsou dvě elektrody umístěné naproti 
sobě. První elektroda má tvar vlákna a je nazývána filament, druhá elektroda se nazývá trap. 
Ze žhaveného filamentu jsou emitovány elektrony, které jsou následně přitahovány 
protilehlou elektrodou, přičemž získávají díky elektrickému poli mezi elektrodami kinetickou 
energii 70 eV. Tyto elektrony na své dráze kolidují s neutrálními molekulami a po přiblížení 
elektronu k jejich elektronovému obalu je z něho vyražen elektron. Tak vznikne kladně nabitá 
částice s lichým počtem elektronů, tedy radikálkation M+ (rovnice (3)). Díky nadbytku 
energie v radikálkationtu praskají v jeho struktuře nejslabší vazby a vznikají fragmenty a 
neutrální ztráty (fragment nese kladný náboj a neutrální ztráta nese radikál; rovnice (4)). 
Neutrální ztrátu, která nemá náboj, ve spektru nevidíme, zatímco fragmenty vidět jsou. Celý 
proces lze vystihnout následujícími rovnicemi: 
 
M + e- → M+ + 2 e- (3) 
M+ → F1+ + N1, (4) 
 
kde F1
+ značí fragment a N1 neutrální ztrátu. 
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Hned po vzniku iontů na ně začne působit elektrické pole další elektrody - repeleru, která 
je připojena na malé kladné napětí (3 - 4 V). Toto pole způsobí, že jsou ionty vypuzeny 
z iontového zdroje směrem k analyzátoru. Aby bylo zajištěno, že se ionty nesrazí s jinou 
částicí, probíhá celý proces ve vakuu.  
 
Analyzátor 
Analyzátor slouží v uspořádání hmotnostní spektrometrie jako disperzní prvek, pomocí 
něhož dochází k separaci iontů na základě poměru jejich hmotnosti a náboje (m/z). Tato 
separace je umožněna jistými fyzikálními principy, kterými jsou zejména odchýlení 
trajektorie iontů v magnetickém a elektrickém poli (sektorové analyzátory), oscilace 
v elektrickém poli vytvářeném kombinací stejnosměrného a vysokofrekvenčního střídavého 
napětí (dynamické analyzátory) nebo měření doby letu iontů, kterým je v urychlujícím 
elektrickém poli udělena stejná kinetická energie (průletový analyzátor).  
Hmotnostní analyzátory mohou pracovat ve dvou módech – plný sken (full scan) nebo 
sledování vybraných iontů (Selected Ion Monitoring - SIM, případně Multiple Ion 
Detection - MID). Při skenování jsou hmotnostní spektra snímána periodicky v nastaveném 
rozsahu se zvolenou frekvencí. Tento mód je používán zejména k získávání spekter pro 
identifikaci složek neznámých směsí. V módu SIM (Single Ion Monitoring), případně MID 
(Multiple Ion Detection), je sledována intenzita jednoho nebo více iontových druhů v čase, 
analyzátor funguje tedy jako selektivní detektor s nižšími mezemi detekce a stanovitelnosti. 
 Zástupci analyzátorů jsou kvadrupol, sférická iontová past (3D-IT), již zmíněný 
průletový analyzátor (TOF), lineární iontová past, iontová cyklotronová rezonance (ICR), 
orbitrap, magnetický a elektrostatický analyzátor. U posledních dvou je nutné zmínit, že se 
dnes nepoužívají přístroje, které by využívaly magnetického nebo elektrického pole 
individuálně, ale používá se kombinace těchto dvou polí. Takto konstruované analyzátory se 
označují jako sektorové spektrometry se dvojí fokusací.  
 
Sférická iontová past 
Sférická iontová past je analyzátor poměrně malé velikosti pracující v cyklickém režimu. 
Skládá se ze tří elektrod – dvou krycích a jedné prstencové. Na prstencovou elektrodu se 
vkládá střídavé radiofrekvenční napětí a v důsledku měnící se polarity elektrody dochází 
k tomu, že ionty, které se shromáždí v prostoru pasti, opisují trajektorie osmičkového tvaru. 
Výsledkem zvyšování amplitudy radiofrekvenčního napětí vkládaného na prstencovou 
elektrodu a současně pomocného napětí vkládaného na krycí elektrody je to, že se trajektorie 
iontů protahuje a postupně se ionty podle velikosti dostávají k výstupnímu otvoru a vyletují 
z pasti směrem k detektoru. Výhodou sférické iontové pasti jsou srovnatelné detekční limity 
v režimu full scan a SIM. 
Iontová past umožňuje uchování iontů a jejich postupné zpracování. Díky tomu lze 
s tímto analyzátorem provádět tandemovou hmotnostní spektrometrii (MS/MS nebo MSn). 
V tomto režimu pracuje první MS jako separační technika, v pasti ponechá jeden fragment 
z celé škály iontů produkovaných iontovým zdrojem. Tento fragment (prekurzor) je potom 
kolizně aktivován, což vyvolá jeho další fragmentaci. Fragmenty (produkty), které tak 
vzniknou, jsou analyzovány ve druhém stupni MS. Je možno rovněž izolovat prekurzor další 
generace, opět vyvolat jeho kolizně indukovanou disociaci a buď registrovat produktové 
spektrum, nebo izolovat prekurzor další generace. Tímto lze získat poměrně podrobné 
informace o struktuře zvoleného prekurzoru. Zatímco u sektorových, kvadrupolových či 
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průletových MS/MS probíhají jednotlivé kroky v různých místech (tandemová hmotnostní 
spektrometrie v prostoru), u iontových pastí probíhají jednotlivé kroky MS/MS ve stejném 
místě, ale v krocích, které následují po sobě (tandemová hmotnostní spektrometrie v čase). 
Výhodou sférické iontové pasti je vysoká citlivost, proto ji lze použít při stopových 
environmentálních analýzách. 
 
Detektor 
U většiny hmotnostních spektrometrů se jako detektor k registraci iontů opouštějících 
analyzátor používá elektronový násobič (elektronásobič). Ion letící z analyzátoru dopadá 
na konverzní dynodu, z níž vyráží elektron. Tento elektron má dostatečnou kinetickou energii, 
aby letěl dál a při dopadu na protilehlou dynodu vyrazil alespoň dva další elektrony, které letí 
opět k protilehlé dynodě, kde vyrazí elektrony a tak dále. Místo série protilehlých dynod může 
být použita tzv. kontinuální dynoda. Tím je dosaženo násobícího efektu, díky němuž dojde 
k mnohonásobnému zesílení elektrického signálu, který je na výstupu z detektoru měřitelný. 
 
Vakuový systém 
V hmotnostní spektrometrii je nutné zabránit tomu, aby vzniklé ionty měnily neřízeně 
svou energii, a to zejména nežádoucími srážkami. Proto je nutné v systému udržovat tlak 
na nízkých hodnotách. K zajištění dostatečného vakua se využívá vakuového systému. 
Typické uspořádání vakuového systému v hmotnostním spektrometru je dvoustupňové. 
Jako první stupeň se používá rotační olejová vývěva s rotujícími lamelami, která sníží tlak 
z atmosférického na vakuum řádu 10-1 - 10-2 Pa. Jako druhý stupeň lze zařadit difuzní nebo 
turbomolekulární vývěvu, díky nimž lze v systému dosáhnout vakua až 10-6 Pa, resp. 10-8 Pa. 
 
 
2.9. Základní metrologické charakteristiky 
 
Jedny ze základních metrologických charakteristik pro každou analytickou metodu jsou 
limit detekce a kvantifikace. 
 
 
2.9.1. Limit detekce 
 
Limit (mez) detekce (LOD, z anglického Limit of Detection) je definován jako množství 
analytu, které způsobí změnu měřeného signálu v rozsahu trojnásobku velikosti šumu [113]. 
Je to nejmenší množství látky, jehož signál je možno detekovat, ale nelze ho kvantitativně 
vyhodnotit [114]. 
V praxi lze určit mez detekce několika způsoby. První možností je vypočítat LOD 
pomocí směrnice sestrojené kalibrační přímky. K tomuto výpočtu slouží následující vzorec 
 LOD = ͵ ∙ hk  (5)
 
kde LOD … limit detekce h … výška šumu k … směrnice kalibrační křivky 
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Další možností je určit limit detekce experimentálně. Na kolonu jsou dávkovány roztoky 
o různých koncentracích analytu. Při koncentraci, kdy je pík analytu přibližně trojnásobně 
vysoký než šum základní linie, je spočítáno pomocí poměru koncentrací vůči výškám píků 
přesné množství analytu, při kterém by byla výška píku rovna přesně trojnásobku výšky 
šumu. 
 
 
2.9.2. Limit stanovitelnosti 
 
Pro pojem limit (mez) stanovitelnosti se používá ustálená zkratka LOQ (z anglického 
Limit of Quantification). Mez stanovitelnosti je definována jako množství analytu, které 
způsobí změnu měřeného signálu v rozsahu desetinásobku velikosti šumu [113]. Je to 
nejmenší množství analytu, jehož signál lze kvantitativně s danou pravděpodobností 
vyhodnotit [114]. Podobně jako u výpočtu limitu detekce, platí pro výpočet meze 
stanovitelnosti rovnice 
 LOQ = ͳͲ ∙ hk  (6)
 
kde LOQ … mez stanovitelnosti h … výška šumu k … směrnice kalibrační křivky 
 
Porovnáním rovnic (5) a (6) lze odvodit následující rovnici (7) vyjadřující vzájemný 
vztah mezi limitem detekce a mezí stanovitelnosti: 
 LOQ = ͳͲ ∙ LOD͵  (7)
 
 
2.10. Opakovatelnost mČĜení 
 
Opakovatelnost měření vyjadřuje těsnost shody mezi výsledky po sobě následujících 
měření téže měřené veličiny provedených za stejných podmínek měření. Podmínky 
opakovatelnosti představují tentýž postup měření prováděný stejnou osobou, tentýž měřicí 
přístroj použitý za stejných podmínek na tomtéž místě, opakování měření v průběhu krátké 
časové periody a v neposlední řadě použití stejných chemikálií a chemických standardů [115]. 
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Relativní směrodatnou odchylku lze spočítat dle následující rovnice (8) 
 sୖ = ͳxത ∙ ඩͳN ∙෍ሺx୧ − xതሻଶ୒୧ୀଵ ∙ ͳͲͲ %  (8)
 
kde sୖ … relativní směrodatná odchylka N … počet měření x୧ … měřená hodnota koncentrace dané látky xത … průměr z měřených hodnot koncentrací dané látky 
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3. EXPERIMENTÁLNÍ ČÁST 
 
 
3.1. Použité pĜístroje a zaĜízení 
 
3.1.1. ZaĜízení použité k pĜípravČ standardů a vzorků 
 ? analytické váhy HR-120-EC (A&D Instruments, Velká Británie) ? mikropipety o objemech 0,5 - 10 µl, 10 - 100 µl a 100 - 1000 µl s vyměnitelnou špičkou 
(Biohit, Finsko) ? mikrostříkačka o objemu 10 µl (Agilent Technologies, USA) 
 
3.1.2. Mikroextrakce tuhou fází (SPME) 
 ? magnetická míchačka s vyhříváním IKA® RCT basic s teploměrem IKA® ETS-D5 ? držák na SPME ? SPME vlákno 65 µm PDMS/DVB - tmavě modré (Supelco, USA) 
 
3.1.3. Plynový chromatograf s hmotnostním spektrometrem (GC/MS) 
 
Systém používaný k analýze reálných vzorků: ? plynový chromatograf Thermo Trace 1300 (Thermo Scientific) ? kapilární chirální kolona Astec CHIRALDEXTM B-DM (Sigma Aldrich, Supelco, USA) 
 - rozměry kolony: 30 m × 0,25 mm × 0,12 µm 
 - stacionární fáze: 2,3-di-O-methyl-6-t-butyl silylderivát ȕ-cyklodextrinu 
 - teplotní rozsah kolony: - 10 °C – 200 °C (izotermálně), příp. 220 °C (gradientově) ? předkolona: 25307 (Supelco, USA) 
 - rozměry: 1 m × 0,53 mm 
 - nepolární kolona z křemenného skla ? postkolona: deaktivovaná SGE P/N 5VSMD-220 ID 
 - P/N 062447 
 - rozměry: 2 m x 0,25 mm ? hmotnostní detektor ITQ 700 se sférickou iontovou pastí (Thermo Scientific) ? ovládací a vyhodnocovací software XCalibur verze 2.2 
 
Systém používaný k optimalizaci postupu analýzy musk sloučenin: ? plynový chromatograf Hewlett Packard 5890 Series II ? autosampler Hewlett Packard 7673A ? kapilární achirální kolona Zebron ZB-624 (Phenomenex) 
 - rozměry kolony: 60 m × 0,32 mm × 1,80 µm 
 - teplotní limity (izotermálně): - 20 °C – 260 °C  ? kapilární chirální kolona Astec CHIRALDEXTM B-DM (Sigma Aldrich, Supelco, USA) ? kapilární chirální kolona Astec CHIRALDEXTM G-TA (Sigma Aldrich, Supelco, USA) 
 - rozměry kolony: 30 m × 0,25 mm × 0,12 µm 
 -  kapilára z křemenného skla 
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 - stacionární fáze: 2,6-di-O-pentyl-3-trifluoracetyl derivát ν-cyklodextrinu 
 - teplotní rozmezí použití: - 10 °C – 180 °C (izotermálně i gradientově) 
 plamenový ionizační detektor 
 ovládací a vyhodnocovací software ChemStation verze A10.0 
 
GC/MS systém na Státním zdravotním ústavu: 
 plynový chromatograf Trace GC 2000 
 autosampler AS2000 (Thermo Quest) 
 kapilární chirální kolona Astec CHIRALDEXTM B-DM (Sigma Aldrich, Supelco, USA) 
 hmotnostní detektor Finnigan PolarisQ (sférická iontová past) 
 ovládací a vyhodnocovací software XCalibur verze 2.1 
 
 
3.2. Chemikálie a standardy 
 
3.2.1. Technické plyny 
 
 vzduch technický (SIAD, ČR) - GC/FID 
 dusík 4.7 (SIAD, ČR) - GC/FID 
 vodík 5.5 (SIAD, ČR) - GC/FID 
 helium 5.5 (SIAD, ČR) - GC/MS 
 
3.2.2. Standardy syntetických vonných látek 
 
 2-cyklohexylethanol - 100 % (Aroma Praha, a. s., ČR) 
 allylcyklohexylpropionát - 100 % (Aroma Praha, a. s., ČR) 
 Arocet - 100 % (Aroma Praha, a. s., ČR) 
 Arofloron - 100 % (Aroma Praha, a. s., ČR) 
 Citronellol - 100 % (Aroma Praha, a. s., ČR) 
 Fresco Menthe - 100 % (Aroma Praha, a. s., ČR) 
 Galaxolid - 100 % (Aroma Praha, a. s., ČR) 
 hexyl cinnamic aldehyd - 100 % (Aroma Praha, a. s., ČR) 
 HSA - 100 % (Aroma Praha, a. s., ČR) 
 isoamylsalicylát - 100 % (Aroma Praha, a. s., ČR) 
 isobornylacetát - 100 % (Aroma Praha, a. s., ČR) 
 Lilial - 100 % (Aroma Praha, a. s., ČR) 
 Linalool - 100 % (Aroma Praha, a. s., ČR) 
 
3.2.3. Chemikálie 
 
 hexan (Merck, Německo) 
 chlorid sodný, p.a. 
 kyselina chromsírová (kyselina sírová + dichroman draselný) 
 milli-Q voda 
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3.3. PĜíprava roztoků standardů 
 
Jelikož byly standardy syntetických vonných látek dodány společností Aroma Praha, a. s. 
jako čisté látky, bylo potřeba z nich připravit příslušné roztoky. Bylo zjištěno, že všech třináct 
standardů musk sloučenin je bez problémů rozpustných v hexanu, proto byly zásobní roztoky 
připraveny rozpuštěním dostupných standardů v tomto nepolárním rozpouštědle. 
Rozpuštěním příslušného množství standardu v hexanu byl pro každý standard zvlášť 
připraven zásobní roztok o koncentraci 10 mg·ml-1. Desetinásobným naředěním v hexanu 
byly získány pracovní roztoky všech standardů o koncentracích 1 mg·ml-1, které se následně 
používaly k optimalizaci metody.  
Rovněž bylo třeba připravit zásobní směsný roztok standardů, který by obsahoval všech 
třináct syntetických vonných látek. Proto bylo do vialky pipetováno 100 µl z každého 
pracovního roztoku o koncentraci 1 mg·ml-1. Směsný roztok měl tedy objem 1,3 ml, tím 
pádem byla koncentrace každého standardu ve směsném roztoku 76,92 µg·ml-1. Z tohoto 
roztoku byly dále připraveny roztoky standardů pro metodu standardního přídavku a 
pro stanovení mezí detekce a stanovitelnosti (příprava těchto roztoků je pro přehlednost 
popsána v příslušných kapitolách). 
 
 
3.4. Optimalizace mikroextrakce tuhou fází (SPME) 
 
Pro optimalizaci techniky SPME byly použity podmínky z již vypracovaných 
diplomových prací FCH VUT v Brně, které se taktéž zabývaly problematikou stanovování 
syntetických vonných látek ve vodním ekosystému [116]. Zjištěné podmínky byly v rámci 
optimalizace poněkud modifikovány, následně ověřeny a bylo potvrzeno, že takto lze izolovat 
musk sloučeniny z matrice, kterou je odpadní voda. 
Základním problémem optimalizace SPME podmínek je výběr vhodného vlákna. Existují 
totiž vlákna s rozdílnou tloušťkou a rozdílným složením nanesené stacionární fáze. Obě tyto 
vlastnosti samozřejmě ovlivňují extrakci sloučenin. Pro účely této diplomové práce bylo 
vybráno vlákno o šířce 65 µm, jehož stacionární fáze je tvořena směsí PDMS/DVB 
(polydimethylsiloxan/divinylbenzen). 
Mikroextrakce tuhou fází může být provedena ve dvou extrakčních módech – buď 
ponořením vlákna do vzorku (DI - Direct Immersion) nebo technikou vzorkování 
z rovnovážné plynné fáze (HS - Head-Space). Vzhledem k tomu, že syntetické vonné látky 
jsou sloučeninami semivolatilními, bylo pro analýzu zvoleno vzorkování z rovnovážné plynné 
fáze. 
 
Shrnutí podmínek SPME: ? SPME vlákno: 65 µm PDMS/DVB (tmavě modré) ? provedení SPME: Head-Space ? teplota: 70 °C ? rychlost míchání: 300 otáček za minutu ? doba ustálení rovnováhy mezi kapalnou a plynnou fází: 5 minut ? expoziční doba: 30 minut ? objem vzorku: 14 ml ? přídavek NaCl: 3,85 g 
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Účinnost extrakce analytů může být podpořena zvýšením iontové síly roztoku. Proto byl 
při optimalizaci SPME vzat v úvahu i efekt vysolování, který byl způsoben přídavkem 
chloridu sodného NaCl do vzorku odpadní vody. S ohledem na dříve provedené diplomové 
práce [116] bylo rozhodnuto, že jako optimální se jeví přídavek 3,85 g NaCl. Toto množství 
činí 27,5 hmotnostních %, aproximuje-li se hustota odpadní vody na 1 g·cm-3 a vzorek tím 
pádem váží 14 gramů. 
K optimalizaci podmínek SPME a následné analýzy na GC/MS bylo do 14 ml milli-Q 
vody přidáno vždy 10 µl roztoku standardu o koncentraci 1 mg·ml-1 hexanu (tj. přídavek 
10 µg standardu). Takto bylo proměřeno všech 13 standardů a následně byl také analyzován 
směsný vzorek musk sloučenin. V tomto případě bylo do 14 ml milli-Q vody pipetováno 
100 µl směsného vzorku (viz kapitola 3.3.) – absolutní množství každého standardu, které 
bylo přidáno do vody, činilo tedy 7,692 µg. 
 
 
3.5. Optimalizace identifikace a kvantifikace analytů metodou GC/MS 
 
 
3.5.1. VýbČr vhodné kolony 
 
Na začátku měření diplomové práce bylo nutno rozhodnout, kterou chirální kolonu 
pro stanovení syntetických vonných látek použít. Pro analýzu daných analytů byly k dispozici 
dvě chirální kapilární kolony – Astec CHIRALDEXTM B-DM a Astec CHIRALDEXTM G-TA 
(podrobná specifikace kolon viz kapitola 3.1.3.). Rozhodnutí, která z kolon je pro účel 
diplomové práce vhodnější, bylo provedeno na základě výsledků analýz na plynovém 
chromatografu s plamenovým ionizačním detektorem. Do injektoru byl nastříknut vždy 1 µl 
pracovního roztoku příslušného standardu o koncentraci 1 mg·ml-1. Konkrétní výsledky jsou 
uvedeny v kapitole 4.2.  
 
 
3.5.2. Stanovení charakteristik standardů syntetických vonných látek 
 
Pro zjištění prvotních informací o standardech musk sloučenin (hmotnostní spektra, 
retenční časy) byl využit přímý nástřik kapalného vzorku. Do injektoru byl nastříknut vždy 
1 µl pracovního roztoku standardu o koncentraci 1 mg·ml-1. Hmotnostní spektra analytů jsou 
uvedena v příloze č. 2, retenční časy pak v tabulce č. 7. 
Ze získaných hmotnostních spekter musk sloučenin potom bylo možno určit pro každou 
látku charakteristické hmoty, které je potřebné znát k nastavení měření v MS/MS módu. Tyto 
hmoty jsou uvedeny v kapitole 3.5.3.2. 
 
 
3.5.3. Optimalizace nastavení GC/MS 
 
Nastavení teplotního programu stejně tak jako další nastavení GC/MS jsou důležitými 
faktory ovlivňujícími správnost a přesnost stanovení analytů. K optimalizaci nastavení 
parametrů GC/MS byly použity standardy jednotlivých vonných látek o koncentracích 
1 mg·ml-1 (nástřik 1 µl) a následně také směsný roztok o koncentraci jednotlivých standardů 
76,92 µg·ml-1 (viz kapitola 3.3.). Nástřik směsného roztoku byl rovněž 1 µl, tedy do injektoru 
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se dostalo 76,92 ng každé musk sloučeniny. Vonné látky byly stanovovány v módu MS/MS, 
který se vyznačuje vyšší citlivostí ve srovnání s módem, v němž se snímá celé spektrum po 
celou dobu analýzy. Prvotní pokusy o optimalizaci byly prováděny na Státním zdravotním 
ústavě (popis instrumentace viz kapitola 3.1.3.). Konečné nastavení přístroje pro plynový 
chromatograf Thermo Trace 1300/ITQ 700, na němž byly analyzovány také reálné vzorky, je 
uvedeno v následujících dvou kapitolách. 
 
 
3.5.3.1. Nastavení plynového chromatografu 
 ? kolona: Astec CHIRALDEXTM B-DM (30 m × 0,25 mm × 0,12 µm) ? nosný plyn: helium ? teplotní program: 
 
Tabulka č. 6: Optimalizovaný teplotní program použitý k analýze reálných vzorků 
 
 
Teplotní gradient 
[°C/min] 
Teplota [°C] 
Izoterma 
[min] 
Počátek  50 1,00 
Rampa 5,0 200 5,00 
 
 
 
 
Graf č. 1: Optimalizovaný teplotní program použitý k analýze reálných vzorků 
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? doba analýzy: 36 minut ? injektor: 
 - typ injektoru: split/splitless 
 - mód: split 
 - teplota: 190 °C 
 - průtok nosného plynu v injektoru: 10 ml/min 
 - dělicí poměr: 1:10 ? průtok nosného plynu kolonou: 1,0 ml/min (konstantní průtok) ? nastavení nosného plynu: 
- vakuová kompenzace: ano 
- spořič nosného plynu: ano (po 3 minutách průtok 5 ml/min) ? teplota transferline (spojení GC s MS): 200 °C 
 
 
3.5.3.2. Nastavení hmotnostního detektoru 
 ? teplota iontového zdroje: 180 °C ? mód: MS/MS 
 
Pro nastavení hmotnostního detektoru v režimu MS/MS je nutné znát významné hmoty a 
retenční časy pro každý analyt (v každém čase se totiž sledují pouze zadané hmoty, což vede 
ke zlepšení mezí detekce). Konkrétní hmoty použité v nastavení metody jsou uvedeny 
v následující tabulce. Retenční časy odpovídají měření reálných vzorků při optimalizovaném 
teplotním programu na GC/MS Thermo Trace 1300 s detektorem ITQ 700 při použití kolony 
Astec CHIRALDEXTM B-DM s předkolonou a postkolonou (přesný popis lze najít v kapitole 
3.1.3.). 
 
Tabulka č. 7: Charakteristiky analytů důležité pro nastavení MS  
 
Standard Prekurzor 
Sken produktů Kolizní 
energie [V] 
Retenční čas 
[min] Od Do 
Linalool 93 46 103 0,90 14,37 
Fresco Menthe 98 49 108 0,78 15,55 
Isobornylacetát 121 60 131 0,88 16,45 
2-cyklohexylethanol 81 40 91 0,90 16,77 
Arocet 139 69 149 0,94 16,47 
Citronellol 81 40 91 0,88 18,01 
HSA 117 58 127 0,98 19,93 
Arofloron 98 49 108 0,79 21,26 
Allylcyklohexylpropionát 121 60 130 0,87 21,78 
Isoamylsalicylát 120 60 130 0,96 23,89 
Lilial 189 94 199 1,04 25,06 
Hexyl cinnamic aldehyd 129 64 139 1,16 
28,63 
29,12 
Galaxolid 243 121 253 1,13 
30,28 
30,92 
67 
 
V příloze č. 4 je uveden příklad chromatogramu získaný měřením při optimalizovaných 
podmínkách. Jedná se o nástřik 1 µl zásobního směsného roztoku standardů (viz kapitola 
3.3.). Lze si povšimnout, že se podařilo zajistit rozlišení píků všech analytů s výjimkou 
isobornylacetátu, 2-cyklohexylethanolu a Arocetu, které se překrývají. Díky detekci iontovou 
pastí v režimu MS/MS to však není problém, neboť díky nastavení příslušných hmot lze 
získat chromatogram každého analytu odděleně – viz chromatogramy v příloze č. 5. 
 
 
3.6. Stanovení musk sloučenin v reálných vzorcích 
 
 
3.6.1. Specifikace odebraných vzorků vody 
 
Pro stanovení syntetických vonných látek byly odebrány vzorky odpadní vody z čistírny 
odpadních vod v Brně - Modřicích. Voda byla vzorkována na několika místech čistírny, aby 
bylo možno zjistit účinnost čisticího procesu z hlediska změny koncentrace vonných látek. 
Byly odebrány vzorky vody na přítoku (surová voda), za česly, za lapáky písku, 
po mechanickém čištění (před vstupem do aktivačních nádrží) a na odtoku. Jednalo se tedy 
o jednorázové bodové vzorky. Odběry proběhly celkem tři – první odběr byl uskutečněn ve 
středu 5. března 2014 přibližně od 8 hodin a 45 minut, druhý odběr byl proveden ve středu 
12. března 2014 od 11 hodin a 15 minut a poslední vzorky byly odebrány v pondělí 
17. března 2014 od 11 hodin a 25 minut.  
Odpadní voda byla odebrána do vzorkovnic z tmavého skla o objemu 0,5 litru. 
Vzorkovnice byly vodou vždy naplněny až po okraj a pevně uzavřeny víčkem opatřeným 
teflonem. Po odběru byly vzorkovnice co nejrychleji dopraveny do laboratoře, kde byly 
vzorky co nejdříve podrobeny mikroextrakci tuhou fází (podmínky optimalizované metody 
SPME viz kapitola 3.4.) a následně analyzovány na plynovém chromatografu s detekcí 
hmotnostním spektrometrem (optimalizované nastavení GC/MS je uvedeno v kapitole 3.5.3.). 
Analyty byly kvantifikovány použitím metody standardního přídavku podle kapitoly 3.6.3. 
 Pokud nebylo možné provést analýzu okamžitě, byly vzorkovnice uchovány v lednici do 
doby, než byla provedena SPME a následně analýza na GC/MS. Vzorky nebyly nikdy 
analyzovány později než 48 hodin po odběru.  
 
 
3.6.2. Stanovení analytů v reálných vzorcích odpadní vody 
 
Odebrané vzorky vody (viz kapitola 3.6.1.) byly ve vzorkovnici promíchány, aby došlo 
k homogenizaci a poté bylo do vialky o objemu 42 ml pipetováno 14 ml daného vzorku. 
K odpadní vodě ve vialce bylo přidáno 3,85 g chloridu sodného kvůli efektu vysolování a 
nastříhané kancelářské sponky umyté v hexanu jako magnetická míchadélka. Po uzavření 
vialky byla provedena mikroextrakce analytů tuhou fází (podmínky SPME viz kapitola 3.4.). 
Ihned po ukončení SPME bylo vlákno přeneseno do plynového chromatografu, kde došlo 
k desorpci a následné analýze analytů (příslušných 13 syntetických vonných látek, viz 
kapitola 3.2.2.), které byly detekovány hmotnostním spektrometrem. 
Ke kvantifikaci byla využita metoda standardního přídavku. Do vialky se vzorkem, který 
byl analyzován, bylo ihned po vytažení vlákna SPME přidáno známé množství směsného 
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roztoku standardů. Poté byla opět provedena mikroextrakce tuhou fází a následná analýza 
analytů na GC/MS. Porovnáním získaných ploch píků bylo možné určit koncentraci musk 
sloučenin ve vzorku odpadní vody (podrobně viz následující kapitola 3.6.3.).  
Každý vzorek byl proměřen dvakrát – výsledná koncentrace analytu ve vzorku byla 
získána jako aritmetický průměr koncentrací získaných z těchto dvou stanovení. Mezi 
jednotlivými analýzami byl vždy proměřen přístrojový slepý pokus (na kolonu byl nastříknut 
1 µl hexanu). 
Navíc byl před zahájením měření v daný den kontrolován i slepý pokus metody. Ten 
spočíval v mikroextrakci tuhou fází z vialky, v níž bylo 14 ml milli-Q vody, 3,85 g chloridu 
sodného a vyčištěné nastříhané kancelářské sponky. Vlákno bylo následně umístěno 
do plynového chromatografu a byla provedena analýza. 
 
 
3.6.3. Metoda standardního pĜídavku 
 
Jak bylo řečeno v předchozí kapitole, ke zjištění koncentrace analytů v reálných vzorcích 
byla použita metoda standardního přídavku. Princip spočívá v tom, že je nejprve proměřen 
vzorek odpadní vody a následně týž vzorek, ke kterému je přidáno známé množství standardu, 
které je zvoleno tak, aby způsobilo dostatečné zvýšení odezvy a neovlivnilo významně 
hodnoty distribučních koeficientů sledovaných sloučenin (hodnota plochy píku by se 
v ideálním případě měla zdvojnásobit). 
Směsný roztok standardů, který byl k tomuto účelu použitý, byl připraven ze zásobního 
směsného roztoku, v němž byla koncentrace každého standardu 76,92 µg·ml-1 (viz 
kapitola 3.3.). Tento roztok byl desetkrát naředěn v acetonu, čímž byl získán roztok 
použitelný pro metodu přídavku standardu. Koncentrace jednotlivých vonných látek v tomto 
roztoku činila 7690 ng·ml-1. 
Roztok standardů byl do vzorků vod dávkován mikrostříkačkou (objemy přídavků 
do jednotlivých vzorků uvádí tabulka č. 8). Přidané množství záviselo na tom, o který vzorek 
se jednalo – ke vzorku vody pocházejícího z odtoku stačilo přidat sedmkrát méně roztoku 
standardu než ke vzorku vody z přítoku (kvůli rozdílným koncentracím analytů na přítoku a 
odtoku z ČOV). 
 
Tabulka č. 8: Přídavek standardu pro jednotlivé vzorky vody 
 
 
Přídavek roztoku 
standardu [µl] 
Přítok 7 
Za česly 6,5 
Za lapákem písku 6 
Po mechanickém čištění 5 
Odtok 1 
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Koncentraci analytu ve vzorku lze spočítat podle vzorce (9) po dosazení všech 
neznámých. Plochy píků se získají vyhodnocením naměřených chromatogramů. Rovnice má 
tento tvar:  
 
c =
A ∙ c ∙ V
A ∙ 	V +	V − A ∙ V
 
 (9) 
 
kde 
c ... koncentrace analytu v reálném vzorku [ng·ml-1] 
c ... koncentrace standardu v roztoku použitém jako přídavek standardu [ng·ml-1] 
A ... plocha píku analytu v reálném vzorku 
A ... plocha píku analytu po přídavku standardu 
V ... objem vzorku [ml]  
V ...  objem standardu přidaný k reálnému vzorku [ml] 
 
 
3.7. Určení limitu detekce a meze stanovitelnosti 
 
3.7.1. Limit detekce 
 
Ke stanovení LOD (a následně LOQ) na GC/MS v režimu MS/MS bylo připraveno pět 
kalibračních roztoků o různých koncentracích. Zásobní směsný roztok standardů, ve kterém 
činily koncentrace jednotlivých analytů 76,92 µg·ml-1 (viz kapitola 3.3.) byl 500krát zředěn 
v acetonu, čímž vznikl pracovní směsný roztok standardů o koncentracích 153,84 ng·ml-1. 
Z tohoto roztoku bylo pipetováno příslušné množství do vialky, ve které bylo 14 ml milli-Q 
vody a 3,85 g chloridu sodného (přidané množství roztoku standardů a výsledné koncentrace 
analytů jsou uvedeny v tabulce č. 9). Byla provedena SPME a ihned poté analýza na GC/MS. 
Příslušné odezvy signálu byly zaznamenány a následně byla pro každý analyt sestrojena 
kalibrační křivka, ze které byl určen limit detekce. Vypočtené hodnoty mezí detekce jsou 
uvedeny v kapitole 4.4. 
 
Tabulka č. 9: Kalibrační roztoky pro určení LOD a LOQ 
 
 
Množství pracovního směsného 
roztoku přidané do vialky [µl] 
Koncentrace kalibračního 
roztoku [ng·ml-1] 
Kalibrační roztok 1 50 0,5494 
Kalibrační roztok 2 150 1,6483 
Kalibrační roztok 3 250 2,7471 
Kalibrační roztok 4 350 3,8460 
Kalibrační roztok 5 455 4,9998 
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3.7.2. Mez stanovitelnosti 
 
Meze stanovitelnosti analytů syntetických vonných látek byly vypočteny ze získaných 
mezí detekce použitím vztahu (7). Tyto meze jsou pro jednotlivé musk sloučeniny uvedeny 
v kapitole 4.4. 
 
 
3.8. Opakovatelnost mČĜení 
 
Opakovatelnost měření byla zjištěna tak, že byl 7krát po sobě proměřen vzorek odpadní 
vody z přítoku na ČOV, do kterého bylo přidáno 7 µl téhož směsného roztoku standardů, 
který byl použit k metodě standardního přídavku (viz kapitola 3.6.3.). Rozdíly signálů pro 
analyty ze všech sedmi měření byly vyjádřeny jako relativní směrodatné odchylky a jsou 
uvedeny v kapitole 4.7. 
 
 
3.9. ČištČní laboratorního skla 
 
Čištění laboratorního skla pro stanovení syntetických vonných látek musí být věnována 
velká pozornost, neboť není možné k čištění používat běžné čisticí prostředky kvůli možné 
kontaminaci vonnými látkami z čisticích prostředků a vnějšího okolí. Proto veškeré sklo, 
které přišlo do kontaktu se vzorky (především tedy vialky a vzorkovnice) bylo čištěno 
následujícím postupem. 
Prvním krokem bylo naložení skla do kyseliny chromsírové, a to minimálně na 24 hodin. 
Poté bylo sklo minimálně třikrát omyto destilovanou vodou. Po uschnutí při laboratorní 
teplotě se sklo vypalovalo v muflové peci při teplotě 400 °C po dobu 2 hodin. Po pozvolném 
zchlazení byly pomůcky připraveny k použití. 
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4. VÝSLEDKY A DISKUSE 
 
 
4.1. Stanovení charakteristik analytů 
 
Jak již bylo uvedeno v kapitole 3.5.2., byl pro zjištění základních informací o standardech 
musk sloučenin využit přímý nástřik kapalného vzorku. Do injektoru byl nastříknut vždy 1 µl 
pracovního roztoku standardu o koncentraci 1 mg·ml-1.  
Získaná hmotnostní spektra se v některých případech mírně liší od spekter, která lze 
nalézt v knihovně spekter NIST, proto je u každého standardu vždy uvedeno knihovní i 
experimentálně zjištěné hmotnostní spektrum. Z důvodu velkého množství zkoumaných 
analytů a pro přehlednost jsou spektra uvedena na konci této diplomové práce v příloze 2. 
 
 
4.2. VýbČr vhodné chirální kolony 
 
Jelikož byly k dispozici dvě chirální kolony (CHIRALDEXTM  B-DM a G-TA), bylo na 
začátku optimalizace metody nutno rozhodnout, která kolona pro dané analyty poskytuje 
relevantnější výsledky. Podařilo se zjistit, že některé chirální musk sloučeniny se dělí na 
enantiomery lépe na jedné koloně, jiné zase na druhé. V příloze 3 jsou uvedeny 
chromatogramy získané nástřikem roztoků standardů. K optimalizaci výběru vhodné kolony 
byl použit plynový chromatograf Hewlett Packard 5890 Series II s plamenovým ionizačním 
detektorem. 
Chirálními analyty syntetických vonných látek, které se v rámci této diplomové práce 
stanovují, jsou Citronellol, Lilial, Linalool, Arocet, Fresco Menthe, isobornylacetát a 
Galaxolid. Ani na jedné z kolon se nepodařilo dosáhnout úplné separace enantiomerů všech 
chirálních látek. Na základě porovnání účinnosti separace bylo rozhodnuto, že další měření 
bude prováděno na koloně Astec CHIRALDEXTM B-DM. Na této koloně se sice nezdařilo při 
GC/FID separovat enantiomery Citronellolu a isobornylacetátu, zcela se povedlo rozlišit 
enantiomery Linaloolu, Arocetu a Galaxolidu. U Lilialu a Fresca Menthe došlo pouze 
k náznaku chirální separace. 
Při měření stejných standardů na koloně Astec CHIRALDEXTM B-DM instalované do 
GC/MS (ať už Trace GC 2000/Finnigan PolarisQ nebo Thermo Trace 1300/ITQ 700) se však 
nepodařilo dosáhnout chirální separace u žádné jiné sloučeniny než u Galaxolidu. Tato 
skutečnost mohla být způsobena jinými podmínkami než při měření na GC/FID (např. 
přítomnost vakua), separaci mohlo také negativně ovlivnit stáří kolony, protože chirální 
kolony jsou nepříliš stabilní. U Galaxolidu byly tedy rozlišeny dva píky charakterizující dva 
optické izomery této sloučeniny. Na koloně se podařilo dále rozlišit dva píky hexyl cinnamic 
aldehydu. Tato látka však není chirální, jedná se proto s největší pravděpodobností o izomery. 
U všech ostatních analytů byl detekován pouze jeden pík.  
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4.3. Optimalizace teplotního programu 
 
K analýze bylo potřeba zvolit takový teplotní program, aby při něm docházelo k co 
nejlepšímu rozlišení píků analytů a aby doba analýzy byla dostatečně dlouhá z důvodu 
rozdílných retenčních časů standardů. Jelikož bylo stanovováno 13 standardů, nepodařilo se 
teplotním programem zajistit ideální rozlišení všech analytů, ale vzhledem k tomu, že analýza 
probíhala v módu MS/MS, nebylo nedostatečné rozlišení až takovou překážkou.  
V průběhu optimalizace bylo vyzkoušeno několik teplotních programů. Pro další analýzu 
byl zvolen jako nejlepší teplotní program č. 3, neboť chromatogram získaný tímto teplotním 
programem byl nejlepší (přiměřená doba analýzy, dostatečné rozlišení píků).  
 
Tabulka č. 10: Teplotní program č. 1 (celková doba analýzy: 16 minut)  
 
 
Teplotní gradient 
[°C/min] 
Teplota [°C] 
Izoterma 
[min] 
Počátek  50 1,00 
Rampa 10,0 180 2,00 
 
 
Tabulka č. 11: Teplotní program č. 2 (celková doba analýzy: 31 minut)  
 
 
Teplotní gradient 
[°C/min] 
Teplota [°C] 
Izoterma 
[min] 
Počátek  50 1,00 
Rampa 10,0 200 15,00 
 
 
Tabulka č. 12: Teplotní program č. 3 (celková doba analýzy: 36 minut)  
 
 
Teplotní gradient 
[°C/min] 
Teplota [°C] 
Izoterma 
[min] 
Počátek  50 1,00 
Rampa 5,0 200 5,00 
 
 
Tabulka č. 13: Teplotní program č. 4 (celková doba analýzy: 66 minut)  
 
 
Teplotní gradient 
[°C/min] 
Teplota [°C] 
Izoterma 
[min] 
Počátek  50 1,00 
Rampa 2,5 200 5,00 
 
 
 
73 
 
 
 
Graf č. 2: Porovnání vyzkoušených teplotních programů 
 
 
4.4. Výpočet limitů detekce a stanovitelnosti 
 
Stanovení limitů detekce a stanovitelnosti bylo provedeno podle postupu uvedeného 
v kapitolách 3.7.1. a 3.7.2. Vypočtené hodnoty pro všechny sledované musk sloučeniny jsou 
přehledně shrnuty v tabulce č. 14. Kalibrační přímky, ze kterých byla odečítána směrnice 
k výpočtu LOD a LOQ, jsou uvedeny v příloze č. 6. Šum byl stanovován z chromatogramu 
pro nejnižší bod kalibrační křivky. Jako názorný příklad je níže proveden výpočet hodnot 
LOD a LOQ pro Linalool. Výpočet hodnot LOD a LOQ pro zbylé analyty byl proveden 
obdobně jako u vzorového výpočtu pro Linalool. 
 
 
Příklad výpočtu LOD a LOQ pro Linalool 
 
Výšku šumu lze odečíst z příslušného chromatogramu pro nejnižší koncentraci v kalibrační 
přímce (příloha č. 6). LOD lze vypočítat podle rovnice (5). 
 LOD = ͵ ∙ hk  LOD = ͵ ∙ ʹͷͶͶ͵ͳ 	ng ∙ mlିଵ LOD = Ͳ,Ͳͳ͸9	ng ∙ mlିଵ 
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LOQ se spočítá dosazením vypočtené hodnoty LOD do vzorce (7). 
 LOQ = ͳͲ ∙ LOD͵  LOQ = ͳͲ ∙ Ͳ,Ͳͳ͸9	ng ∙ mlିଵ͵  LOQ = Ͳ,Ͳͷ͸Ͷ	ng ∙ mlିଵ 
 
 
Tabulka č. 14: Hodnoty mezí detekce a mezí stanovitelnosti pro analyzované musk sloučeniny 
 
Standard 
Směrnice 
kalibrační křivky k
Výška 
šumu h 
LOD 
[ng·ml-1] 
LOQ 
[ng·ml-1] 
Linalool 4431 25 0,0169 0,0564 
Fresco Menthe 21235 20 0,0028 0,0094 
Isobornylacetát 61708 50 0,0024 0,0081 
2-cyklohexylethanol 27216 74 0,0082 0,0272 
Arocet 472 25 0,1589 0,5297 
Citronellol 4131 43 0,0312 0,1041 
HSA 490 27 0,1653 0,5510 
Arofloron 8067 25 0,0093 0,0310 
Allylcyklohexylpropionát 21405 66 0,0093 0,0308 
Isoamylsalicylát 84525 110 0,0039 0,0130 
Lilial 10244 55 0,0161 0,0537 
Hexyl cinnamic aldehyd - 
1. izomer 
11545 92 0,0239 0,0797 
Hexyl cinnamic aldehyd - 
2. izomer 
7941 92 0,0348 0,1159 
Galaxolid - 1. enantiomer 10886 65 0,0179 0,0597 
Galaxolid - 2. enantiomer 11053 65 0,0176 0,0588 
 
Z tabulky č. 14 vyplývá, že meze detekce se pohybují řádově v hodnotách 10-1 až 
10-3 ng·ml-1. Nejvyšší meze detekce byly zjištěny u Arocetu (0,1589 ng·ml-1) a HSA 
(0,1653 ng·ml-1), u ostatních analytů jsou LOD řádově 10-2 až 10-3ng·ml-1. 
 
 
4.5. Vyhodnocení reálných vzorků 
 
Specifikace odebraných vzorků odpadní vody a postup jejich stanovení jsou popsány 
v kapitole 3.6. V následujících tabulkách č. 15 - 17 jsou uvedeny zjištěné koncentrace 
sledovaných látek pro jednotlivé dny odběru. 
V příloze č. 7 je uveden příklad chromatogramu reálného vzorku. Jedná se o vzorek 
odpadní vody odebraný na přítoku čistírny odpadních vod při 3. odběru (tj. 17. března 2014). 
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Tabulka č. 15: Koncentrace analytů ve vzorcích odpadní vody odebraných na ČOV Modřice 
ve středu 5. března 2014 od 8:45 (1. odběr) 
 
 
Koncentrace analytu [ng·ml-1] 
Přítok Za česly Za lapákem 
písku 
Po mechanickém 
čištění Odtok 
Linalool 5,04 4,66 3,14 3,14 < LOD 
Fresco Menthe 0,12 0,08 0,07 0,08 0,02 
Isobornylacetát 0,43 0,40 0,53 0,23 0,02 
2-cyklohexylethanol 3,28 1,83 1,83 1,50 0,09 
Arocet < LOD < LOD < LOD < LOD < LOD 
Citronellol 6,12 4,70 4,21 3,73 0,20 
HSA 1,63 1,93 1,57 2,55 < LOD 
Arofloron 0,10 0,11 0,07 0,08 < LOD 
Allylcyklohexylpropionát 0,15 0,12 0,22 0,16 0,09 
Isoamylsalicylát 0,12 0,07 0,18 0,08 0,09 
Lilial 0,32 0,47 0,63 0,45 0,71 
Hexyl cinnamic aldehyd 
HCA - 1.izomer 0,38 0,22 1,54 0,22 0,20 
HCA - 2.izomer 1,66 0,96 4,15 1,74 < LOD 
Galaxolid 
Galaxolid- 1. enantiomer 0,10 0,07 0,90 0,12 < LOD 
Galaxolid- 2. enantiomer 0,04 0,03 0,71 0,05 < LOD 
 
Nejvyšší koncentrace byly zjištěny na přítoku u Citronellolu (6,12 ng·ml-1), u Linaloolu 
(5,04 ng·ml-1), u 2-cyklohexylethanolu (3,28 ng·ml-1), u HSA (1,63 ng·ml-1) a u druhého 
izomeru hexyl cinnamic aldehydu (1,66 ng·ml-1). U ostatních analytů byla koncentrace pod 
1 ng·ml-1, u Arocetu byla koncentrace na přítoku pod mezí detekce. 
Hodnoty koncentrací na odtoku byly pro 7 analytů pod mezí detekce, u ostatních 
sloučenin nebyly koncentrace nijak vysoké (hodnoty do 0,20 ng·ml-1). Výjimkou je Lilial, 
u kterého byla koncentrace na odtoku vyšší než na přítoku (přítok 0,32 ng·ml-1, odtok 
0,71 ng·ml-1). 
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Tabulka č. 16: Koncentrace analytů ve vzorcích odpadní vody odebraných na ČOV Modřice 
ve středu 12. března 2014 od 11:15 (2. odběr) 
 
 
Koncentrace analytu [ng·ml-1] 
Přítok Za česly Za lapákem 
písku 
Po mechanickém 
čištění Odtok 
Linalool 5,75 4,03 4,27 7,31 0,03 
Fresco Menthe 0,16 0,12 0,15 0,15 0,03 
Isobornylacetát 0,74 0,56 0,69 0,35 0,04 
2-cyklohexylethanol 2,37 1,46 2,03 1,84 0,68 
Arocet < LOD < LOD 0,25 < LOD < LOD 
Citronellol 6,78 3,49 4,93 5,96 0,32 
HSA 2,06 1,11 1,39 3,13 < LOD 
Arofloron 0,26 0,24 0,25 0,13 0,03 
Allylcyklohexylpropionát 0,18 0,23 0,30 0,21 0,14 
Isoamylsalicylát 0,18 0,19 0,18 0,13 0,15 
Lilial 0,38 0,44 0,59 0,38 0,45 
Hexyl cinnamic aldehyd 
HCA - 1. izomer 0,96 1,11 1,01 0,29 0,11 
HCA - 2. izomer 4,49 2,68 4,37 5,42 < LOD 
Galaxolid 
Galaxolid - 1. enantiomer 0,97 1,38 2,08 0,54 < LOD 
Galaxolid - 2. enantiomer 0,73 0,97 1,50 0,34 < LOD 
 
U druhého odběru byly tendence podobné jako u prvního, který byl proveden o týden 
dříve. Tedy na přítoku byly nejvyšší koncentrace zaznamenány u Citronellolu (6,78 ng·ml-1), 
u Linaloolu (5,75 ng·ml-1), u 2-cyklohexylethanolu (2,37 ng·ml-1), u HSA (2,06 ng·ml-1) a 
u druhého izomeru hexyl cinnamic aldehydu (4,49 ng·ml-1). U ostatních analytů byla 
koncentrace opět pod 1 ng·ml-1, u Arocetu byla koncentrace na přítoku pod mezí detekce. 
Hodnoty koncentrací na odtoku byly pod mezí detekce pro 5 sledovaných sloučenin, 
u ostatních látek kromě tří nebyly koncentrace ani tentokrát nijak vysoké (hodnoty 
do 0,20 ng·ml-1). Výjimkou byl opět Lilial, u kterého byla koncentrace na odtoku mírně vyšší 
než na přítoku (přítok 0,38 ng·ml-1, odtok 0,45 ng·ml-1). U 2-cyklohexylethanolu byla 
naměřená koncentrace 0,68 ng·ml-1, u Citronellolu 0,32 ng·ml-1. 
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Tabulka č. 17: Koncentrace analytů ve vzorcích odpadní vody odebraných na ČOV Modřice 
v pondělí 17. března 2014 od 11:25 (3. odběr) 
 
 
Koncentrace analytu [ng·ml-1] 
Přítok Za česly Za lapákem 
písku 
Po mechanickém 
čištění Odtok 
Linalool 4,69 5,32 6,46 3,39 0,04 
Fresco Menthe 0,11 0,12 0,16 0,07 0,02 
Isobornylacetát 0,77 0,59 0,72 0,12 0,07 
2-cyklohexylethanol 2,85 2,03 3,40 1,99 0,28 
Arocet < LOD < LOD < LOD < LOD < LOD 
Citronellol 5,33 3,53 4,40 3,47 0,08 
HSA 1,19 1,03 0,82 2,21 < LOD 
Arofloron 0,18 0,09 0,11 0,06 0,03 
Allylcyklohexylpropionát 0,27 0,30 0,20 0,26 0,33 
Isoamylsalicylát 0,24 0,19 0,17 0,12 0,17 
Lilial 0,42 0,29 0,35 0,29 0,75 
Hexyl cinnamic aldehyd 
HCA - 1. izomer 1,40 0,78 0,61 0,20 0,18 
HCA - 2. izomer 4,12 2,31 2,13 2,01 1,39 
Galaxolid 
Galaxolid - 1. enantiomer 1,62 0,84 0,81 0,56 < LOD 
Galaxolid - 2. enantiomer 1,23 0,66 0,64 0,42 < LOD 
 
Data získaná třetím odběrem odpadní vody potvrdila poměrné zastoupení sledovaných 
sloučenin u dřívějších odběrů. Dále jsou provedeny obecné závěry vyplývající z vyhodnocení 
všech tří odběrů. 
 
Z výsledků je zřejmé, že v největších koncentracích byly v odpadní vodě zastoupeny 
vždy čtyři stejné sloučeniny – Linalool, Citronellol, jeden izomer hexyl cinnamic aldehydu a 
2-cyklohexylethanol, a to vždy v koncentracích nad 1,60 ng·ml-1. Ostatní analyzované vonné 
látky se ve většině případů pohybovaly pod touto koncentrací. Významné zastoupení 
Linaloolu, Citronellolu a hexyl cinnamic aldehydu lze zdůvodnit tím, že jsou často součástí 
kosmetických i jiných produktů obsahujících vonné látky. Z tabulky v příloze č. 8 lze zjistit, 
že ze 17 náhodně vybraných produktů obsahovalo ve svém složení 13 Linalool, 5 Citronellol 
a 11 hexyl cinnamic aldehyd. Proto lze tyto tři zástupce syntetických vonných látek najít 
hojně zastoupené v odpadních vodách. 
Na přítoku čistírny odpadních vod byl v největší míře zastoupen vždy Citronellol. 
Nejvyšší koncentrace byla naměřena 12. března a činila 6,78 ng·ml-1. Citronellol je často 
obsažen v produktech osobní hygieny a v pracích prostředcích, proto tento fakt není nikterak 
překvapující.  
Na odtoku z ČOV Brno - Modřice byla zjištěna přítomnost jen některých analytů, jiné se 
podařilo v průběhu čisticího procesu téměř stoprocentně odstranit. Podrobně je tato skutečnost 
rozebrána v následující kapitole č. 4.6. 
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Na tomto místě je třeba zmínit i skutečnost, že koncentraci analytů ovlivňuje i doba 
provedeného vzorkování. První odběr na přítoku (ve středu 5. března 2014) byl uskutečněn 
přibližně v 8:45, tedy ráno. Druhý a třetí odběr na přítoku byly provedeny přibližně v 11:15 a 
11:25, tedy v pozdním dopoledni. Dle informací poskytnutých na ČOV Modřice převažuje 
v ranním přítoku odpadní voda z brněnské textilky Nová Mosilana, a. s. Svědčí o tom i fakt, 
že voda na přítoku měla fialovou barvu a byla relativně čistá. Druhý a třetí odběr byl 
proveden dopoledne, kdy začíná přítoková voda hnědnout a i okem jde poznat, že je více 
špinavá a převažuje splašková voda z domácností. Porovnáním hodnot koncentrací analytů 
z prvního a následujících dvou odběrů lze vyvodit, že přítoková voda, která pochází zejména 
z textilky, obsahuje nižší koncentrace obou enantiomerů Galaxolidu. Významné rozdíly jsou 
postřehnutelné také u koncentrace druhého izomeru hexyl cinnamic aldehydu. Ve splaškové 
vodě je zastoupen ve větší míře ve srovnání s vodou vypouštěnou z textilky. Tato skutečnost 
může být vysvětlena přítomností hexyl cinnamic aldehydu ve většině produktů, které se 
nacházejí v domácnosti člověka. Srovnáním koncentrací ostatních analytů ve vzorcích 
odebraných ráno a dopoledne nelze vyvodit žádné další závěry, neboť odchylky nejsou 
významné. 
Co se týče koncentrací enantiomerů u Galaxolidu, lze prohlásit, že ve vzorcích odpadní 
vody nebyla nalezena racemická směs této sloučeniny – tedy koncentrace jednotlivých 
enantiomerů nebyly v poměru 1 : 1. U všech tří odběrů mírně převažovalo množství prvního 
enantiomeru. K tomuto existují dvě možná vysvětlení – buďto se Galaxolid nedostal do 
odpadní vody jako racemická směs nebo ano, ale v průběhu transportu na ČOV podléhal 
degradaci, která byla enantioselektivní. Tím pádem by byl druhý enantiomer degradován 
rychleji, což by vysvětlovalo fakt, že byl nalezen v nižších koncentracích. 
Izomery hexyl cinnamic aldehydu byly nalezeny v odpadní vodě taktéž v různých 
koncentracích. Ve všech případech převažoval na přítoku druhý izomer této sloučeniny. Lze 
proto vznést domněnku, že k parfemaci produktů se používá právě druhý izomer hexyl 
cinnamic aldehydu, neboť jeho množství je v odpadní vodě významné.  
Z naměřených hodnot si lze povšimnout, že koncentrace analytů odebraných na různých 
místech ČOV postupně neklesají. Pokles je ve většině případů významný až na odtoku, kdy je 
voda biologicky přečištěna. Co se týká pouhého mechanického čištění, není snadné vyvodit 
jasnou závislost. Vzrůst koncentrace na jednotlivých místech odběru může být důsledkem 
sorpce analytů na částice nacházející se v odpadní vodě a postupné desorpci. Dalším faktem 
je, že byla pokaždé odebrána „jiná“ voda. Byly odebrány bodové vzorky, a proto voda 
odebraná na přítoku neodpovídá nutně vodě odebrané na dalších vzorkovacích místech.  
V tabulce č. 18 jsou uvedeny průměrné hodnoty koncentrací analytů získané 
zprůměrováním hodnot koncentrací ze všech tří dnů odběrů odpadní vody. Pokud byly 
některé zjištěné koncentrace pod mezí detekce, byla pro výpočet průměru místo koncentrace 
pod mezí detekce uvažována hodnota, která odpovídala polovině limitu detekce. 
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Tabulka č. 18: Průměrné koncentrace sledovaných musk sloučenin na ČOV Brno - Modřice 
 
 
Průměrná koncentrace analytu [ng·ml-1] 
Přítok Za česly Za lapákem 
písku 
Po mechanickém 
čištění Odtok 
Linalool 5,16 4,67 4,62 4,61 0,03 
Fresco Menthe 0,13 0,11 0,13 0,10 0,02 
Isobornylacetát 0,65 0,52 0,65 0,23 0,04 
2-cyklohexylethanol 2,83 1,77 2,42 1,77 0,35 
Arocet < LOD < LOD < LOD < LOD < LOD 
Citronellol 6,07 3,91 4,51 4,39 0,20 
HSA 1,63 1,36 1,26 2,63 < LOD 
Arofloron 0,18 0,15 0,14 0,09 0,02 
Allylcyklohexylpropionát 0,20 0,22 0,24 0,21 0,19 
Isoamylsalicylát 0,18 0,15 0,18 0,11 0,14 
Lilial 0,37 0,40 0,52 0,37 0,64 
Hexyl cinnamic aldehyd 
HCA - 1. izomer 0,91 0,70 1,05 0,24 0,16 
HCA - 2. izomer 3,43 1,98 3,55 3,06 0,47 
Galaxolid 
Galaxolid - 1. enantiomer 0,90 0,76 1,26 0,40 < LOD 
Galaxolid - 2. enantiomer 0,67 0,55 0,95 0,27 < LOD 
 
Z tabulky č. 18 vyplývá, že i z dlouhodobého hlediska převažují na přítoku na čistírnu 
odpadních vod Brno - Modřice Linalool, Citronellol, druhý izomer hexyl cinnamic aldehydu a 
2-cyklohexylethanol. 
Pro přehlednost jsou tyto zjištěné údaje znázorněny i v grafu č. 3. V grafu jsou vyneseny 
průměrné koncentrace pro sledované syntetické vonné látky na přítoku a odtoku z čistírny 
odpadních vod Brno - Modřice. 
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Graf č. 3: Průměrné koncentrace analytů na přítoku a odtoku z ČOV 
 
 
 
4.6. Účinnost čisticího procesu na ČOV 
 
Porovnáním koncentrací analytů na přítoku a odtoku lze vyhodnotit účinnost čisticího 
procesu na ČOV Modřice, tj. účinnost odstranění sledovaných syntetických vonných látek 
průchodem čistírnou. Tuto účinnost odstranění látek lze spočítat dle rovnice (10). Vypočtená 
data jsou zpracována v tabulce č. 19. 
 
ÚČP = ൬ͳ − c୓c୔൰ ∙ ͳͲͲ %  (10)
 
kde ÚČP … účinnost čisticího procesu [%] c୓ … koncentrace analytu na odtoku z ČOV [ng·ml-1] c୔ … koncentrace analytu na přítoku na ČOV [ng·ml-1] 
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Tabulka č. 19: Účinnost čisticího procesu na ČOV Modřice z hlediska sledovaných 
syntetických vonných látek 
 
 
Účinnost čisticího procesu [%] 
1. odběr 
(5. 3. 2014) 
2. odběr 
(12. 3. 2014) 
3. odběr 
(17. 3. 2014) 
Průměr 
Linalool > 99,50 99,51 99,23 99,51 
Fresco Menthe 83,44 83,68 80,36 82,50 
Isobornylacetát 95,55 94,73 91,50 93,93 
2-cyklohexylethanol 97,40 71,24 90,29 86,31 
Arocet - - - - 
Citronellol 96,74 95,30 98,42 96,82 
HSA > 99,50 > 99,50 > 99,50 > 99,50 
Arofloron > 99,50 87,50 85,09 90,86 
Allylcyklohexylpropionát 40,34 21,63 - 30,99 
Isoamylsalicylát 28,12 17,66 30,50 25,43 
Lilial - - - - 
Hexyl cinnamic aldehyd 
HCA - 1.izomer 47,84 88,99 87,30 74,71 
HCA - 2. izomer > 99,50 > 99,50 66,26 88,42 
Galaxolid 
Galaxolid - 1. enantiomer > 99,50 > 99,50 > 99,50 > 99,50 
Galaxolid - 2. enantiomer > 99,50 > 99,50 > 99,50 > 99,50 
 
Z tabulky vyplývá, že v největší míře je čisticím procesem na ČOV Modřice dosaženo 
odstranění Linaloolu, který je odstraněn průměrně z 99,51 %. Pokud byl analyt na přítoku 
detekován, ale hodnoty koncentrací na odtoku byly pod mezí detekce, uvažuje se, že byl 
analyt odstraněn z více než 99,50 %. Tento případ nastal u všech odběrů u HSA a u obou 
enantiomerů Galaxolidu. 
Nejhoršího účinnost odstranění byla zjištěna u allycyklohexylpropionátu a 
isoamylsalicylátu (u allylcyklohexylpropionátu v případě 3. odběru není uvedena účinnost, 
neboť koncentrace na odtoku byla mírně vyšší než na přítoku). U Lilialu byla koncentrace na 
odtoku vyšší než koncentrace na přítoku ve všech případech, proto v tabulce není uvedena 
účinnost jeho odstranění. Může to být způsobeno špatnou biodegradabilitou a současně tím, 
že v odpadní vodě na přítoku se nachází částice, na které byl Lilial nasorbován a z nichž se 
během čistírenského procesu uvolnil do vody.  
Účinnost odstranění ostatních analytů se pohybovala mezi 74,71 a 96,82 %. V případě 
Arocetu není účinnost uvedena, neboť nebyl detekován na přítoku ani na odtoku. 
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4.7. Opakovatelnost mČĜení 
 
Jak již bylo uvedeno v kapitole 3.8., opakovatelnost měření lze vyjádřit jako relativní 
směrodatnou odchylku. K jejímu určení byla provedena analýza reálného vzorku s přídavkem 
standardu. Jednalo se o vzorek odpadní vody z přítoku na ČOV, do kterého bylo přidáno 7 µl 
směsného roztoku standardů o koncentraci analytů 7690 ng·ml-1. Měření bylo provedeno 
7krát a následně byla ze získaných hodnot vypočtena relativní směrodatná odchylka sୖ. 
Výsledky jsou uvedeny v následující tabulce. 
 
Tabulka č. 20: Relativní směrodatné odchylky pro vzorek odpadní vody 
 sୖ [%] 
Linalool 14,16 
Fresco Menthe 14,97 
Isobornylacetát 17,84 
2-cyklohexylethanol 14,96 
Arocet 18,02 
Citronellol 9,04 
HSA 11,81 
Arofloron 17,38 
Allylcyklohexylpropionát 23,16 
Isoamylsalicylát 21,29 
Lilial 23,92 
Hexyl cinnamic aldehyd  
HCA - 1. izomer 29,06 
HCA - 2. izomer 27,25 
Galaxolid  
Galaxolid - 1. enantiomer 32,37 
Galaxolid - 2. enantiomer 31,32 
 
Z tabulky lze vyčíst, že hodnoty relativní směrodatné odchylky se pro analyty pohybují 
v rozmezí 9,04 - 32,37 %. Nutno podotknout, že u techniky SPME nejsou vyšší hodnoty této 
odchylky nikterak neobvyklé. 
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5. ZÁVċR 
 
Diplomová práce pojednává, jak je zřejmé z jejího názvu, o environmentálně aktuální 
otázce výskytu syntetických vonných látek ve vodním ekosystému, konkrétně v odpadních 
vodách vypouštěných na ČOV Brno - Modřice. Práce je rozčleněna na dvě základní části, a to 
část teoretickou a část experimentální.  
V teoretické části je řešena problematika vonných látek, včetně charakteristik vybraných 
zástupců, a jejich chování ve vodním ekosystému. Dále je rozebrána chiralita a podstata 
chirálních analýz, včetně metod stanovení chirálních syntetických vonných látek. 
Experimentální část pojednává o vlastním měření provedeném v rámci diplomové práce. 
Je zde popsáno potřebné vybavení ke stanovení vybraných musk sloučenin – jedná se 
o 12 analytů ze skupiny alicyklických syntetických vonných látek (2-cyklohexylethanol, 
allylcyklohexylpropionát, Arocet, Arofloron, Citronellol, Fresco Menthe, hexyl cinnamic 
aldehyd, HSA, isoamylsalicylát, isobornylacetát, Lilial a Linalool) a Galaxolid, jakožto 
zástupce polycyklických musk sloučenin. Součástí experimentální části diplomové práce je 
také popis optimalizace metody ke stanovení těchto analytů v reálných vzorcích odpadní vody 
odebrané na ČOV Brno - Modřice. Pro izolaci analytů z matrice byla zvolena mikroextrakce 
tuhou fází, pro jejich identifikaci a následnou kvantifikaci byla použita plynová 
chromatografie s detekcí hmotnostním spektrometrem. 
Na základě výsledků shrnutých ve 4. kapitole lze konstatovat, že se podařilo 
optimalizovat metodu SPME-GC/MS tak, aby bylo možné stanovit všech 13 analytů. Chirální 
separace byla prokázána pouze u Galaxolidu, u ostatních chirálních analytů jí dosaženo 
nebylo.  
Na ČOV Brno - Modřice byly provedeny tři odběry odpadní vody na různých místech 
čisticího procesu. Na přítoku vždy převažovaly čtyři stejné analyty – Linalool (průměrně 
5,16 ng·ml-1), Citronellol (průměrně 6,07 ng·ml-1), jeden z izomerů hexyl cinnamic aldehydu 
(průměrně 3,43 ng·ml-1) a 2-cyklohexylethanol (průměrně 2,83 ng·ml-1). Toto zjištění 
koresponduje se skutečností, že ve většině produktů, které obsahují vonné látky, bývá 
obsažena jedna nebo i více z těchto čtyř musk sloučenin. 
Na odtoku z ČOV byla většina analytů detekována v minimálních koncentracích. Míra 
účinnosti odstranění u sledovaných musk sloučenin je rozmanitá, pohybuje se v celém 
intervalu od 0 do 100 %. Největší eliminace analytu bylo v průběhu průchodu čistírnou 
dosaženo u Linaloolu (průměrně 99,51 %), u HSA (více než 99,50 %) a u obou enantiomerů 
Galaxolidu (více než 99,50 %). Nejmenší účinnost odstranění byla zaznamenána u 
allycyklohexylpropionátu (30,99 %) a isoamylsalicylátu (25,43 %). U Lilialu byla 
koncentrace na odtoku vyšší než na přítoku. U Arocetu nebylo možné určit míru účinnosti 
odstranění, jelikož koncentrace na přítoku i odtoku byly pod mezí detekce. 
Ze získaných výsledků však nelze zcela objektivně statisticky vyvodit účinnost čisticího 
procesu v oblasti eliminace obsahu sledovaných musk sloučenin. Důvodem pro toto 
konstatování je fakt, že byly odebrány bodové vzorky. Aktuální kvalita odebrané odpadní 
vody je s vysokou mírou pravděpodobnosti ovlivněna dobou odběru (tj. dnem v týdnu a 
časem), a to v závislosti na převažující charakter přiváděné odpadní vody. Svoji roli bez 
pochyby hraje i doba zdržení odpadních vod v kanalizačních sítích, a to vzhledem k velikosti 
spádové oblasti. 
Lze se domnívat, že v pracovní dny budou převažovat odpadní vody z průmyslových 
areálů a z administrativních budov, kdežto o víkendech převažují v kanalizačních sítích 
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splaškové vody z domácností. V komunálních odpadních vodách lze předpokládat zvýšené 
koncentrace vonných látek z pracích a čisticích prostředků a z produktů osobní hygieny. Tuto 
domněnku potvrzují i výsledky naměřené v rámci diplomové práce, kdy bylo zjištěno, že 
v odpadních vodách převažují ze sledovaných analytů zejména Linalool, Citronellol, hexyl 
cinnamic aldehyd a 2-cyklohexylethanol, přičemž tyto látky jsou často součástí složení 
různých produktů. 
Koncentrace analytů ve vzorcích odpadní vody může být v případě jednotné kanalizační 
sítě (tj. sítě k odvádění splaškových i dešťových vod) také ovlivněna aktuálními klimatickými 
podmínkami. Ve dnech sucha lze předpokládat v odpadní vodě koncentrace vyšší než po 
dešti, jelikož déšť způsobí naředění vod přiváděných na ČOV. 
 
Závěrem je nutné zdůraznit, že tato diplomová práce poskytuje první informace týkající 
se chirální analýzy vonných látek ve vodním ekosystému. Tato oblast představuje významnou 
environmentální problematiku, a proto je nutné se jí zabývat i nadále. Možností, kterým 
směrem by se mohl další výzkum ubírat, je vícero. Vhodné by bylo vyzkoušet jiné chirální 
kolony, které by umožnily analýzu plynovou chromatografií. Chirální analýzu lze však 
provést i kapalinovou chromatografií či elektromigračními technikami, což jsou další 
možnosti, které by vzhledem k nutnosti ochrany životního prostředí měly být předmětem 
dalších studií.  Výsledky dalších prací by měly být podkladem pro aktivity v oblasti směřující 
k eliminaci výskytu musk sloučenin v životním prostředí.  
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7. SEZNAM POUŽITÝCH ZKRATEK 
 
ACMs alicyklické musk sloučeniny 
AHMI Phantolid 
AHTN Tonalid 
APCI chemická ionizace za atmosférického tlaku 
APPI fotoionizace za atmosférického tlaku 
ATII Traseolid 
BGE Background Electrolyte (základní elektrolyt) 
CAS Chemical Abstracts Service 
CD cyklodextrin 
CI chemická ionizace 
ČOV čistírna odpadních vod 
EF enantiomerní frakce 
EHS Evropské hospodářské společenství 
EI elektronová ionizace 
ER enantiomerní poměr 
ES Evropské společenství 
ESI elektrosprej 
GC Gas Chromatography (plynová chromatografie) 
HCA hexyl cinnamic aldehyd 
HHCB Galaxolid 
HRMS High Resolution Mass Spectrometry (vysokorozlišovací hmotnostní 
spektrometrie) 
ICP indukčně vázané plazma 
ICR iontová cyklotronová rezonance 
IT iontová past 
LOD Limit of Detection (limit detekce) 
LOQ Limit of Quantification (mez stanovitelnosti) 
MA musk ambrette 
MALDI Matrix Assisted Laser Desorption Ionization 
MCMs makrocyklické musk sloučeniny 
MK musk keton 
MM musk moskene 
MS Mass Spectrometry (hmotnostní spektrometrie) 
MT musk tibetene 
MX musk xylen 
Pa pascal 
PCMs polycyklické musk sloučeniny 
ppm parts per milion (jedna miliontina celku) 
REACH Registration, Evaluation, Authorisation and Restriction of Chemicals 
RNA ribonukleová kyselina 
SPME Solid Phase Microextraction (mikroextrakce pevnou fází) 
TOF Time of Flight (průletový analyzátor)  
ÚČP účinnost čisticího procesu 
UV-VIS ultraviolet-visible (ultrafialovo-viditelná) 
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9. PěÍLOHY 
 
 
PĜíloha č. 1:  Vlastnosti sledovaných zástupců musk sloučenin 
 
 
PĜíloha č. 1a: Vlastnosti 2-cyklohexylethanolu [119, 120, 121] 
 
Název sloučeniny 2-cyklohexylethanol 
Chemický název (2-hydroxyethyl)cyklohexan 
Strukturní vzorec 
 
Molekulový (sumární) vzorec C8H16O 
Molární hmotnost 128,21 g·mol-1 
Registrační číslo CAS 4442-79-9 
Registrační číslo REACH - 
Číslo EC 224-672-1 
Skupenství kapalné 
Barva bezbarvý 
Bod varu (při 99 325 Pa) 206 - 207 °C 
Bod vzplanutí 86 °C [119] 
93 °C [121] 
Tlak par (při 25 °C) 13 - 107 Pa 
Hustota (při 25 °C) 0,919 g·cm-3 
Rozpustnost ve vodě (při 25 °C) 1752 mg·l-1 
Rozdělovací koeficient n-oktanol/voda - log KOW 2,62 
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PĜíloha č. 1b: Vlastnosti allylcyklohexylpropionátu [119, 120, 122] 
 
Název sloučeniny Allylcyklohexylpropionát 
Chemický název 2-propenyl-3-cyklohexylpropionát 
allyl-3-cyklohexylpropionát 
allylester kyseliny cyklohexanpropionové 
Strukturní vzorec 
 
Molekulový (sumární) vzorec C12H20O2 
Molární hmotnost 196,29 g·mol-1 
Registrační číslo CAS 2705-87-5 
Registrační číslo REACH - 
Číslo EC 220-292-5 
Skupenství kapalné 
Barva bezbarvý 
Bod varu 91 °C při 133,322 Pa [119] 
91 °C při 100 Pa [122] 
Bod vzplanutí 108 °C 
Tlak par (při 25 °C) 1,2 Pa 
Hustota (při 25 °C) 0,948 g·cm-3 
Rozpustnost ve vodě (při 25 °C) 6,949 mg·l-1 
Rozdělovací koeficient n-oktanol/voda- log KOW 4,47 
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PĜíloha č. 1c: Vlastnosti Arocetu [119, 120, 123] 
 
Název sloučeniny Arocet 
Chemický název 2-terc-butylcyklohexylacetát 
Strukturní vzorec (1S,2S)-enantiomeru 
 
Strukturní vzorec (1R,2R)-enantiomeru 
 
Strukturní vzorec (1R,2S)-enantiomeru 
 
Strukturní vzorec (1S,2R)-enantiomeru 
 
Molekulový (sumární) vzorec C12H22O2 
Molární hmotnost 198,30 g·mol-1 
Registrační číslo CAS 88-41-5 
Registrační číslo REACH - 
Číslo EC 201-828-7 
Skupenství kapalné / krystalky 
Barva bezbarvý / bílý 
Bod varu (při 100 658 Pa) 221 °C 
Bod vzplanutí 90 °C 
Tlak par (při 25 °C) 13,7 Pa 
Hustota (při 20 °C) 0,930 - 0,948 g·cm-3 
Rozpustnost ve vodě (při 25 °C) 7,462 mg·l-1 
Rozdělovací koeficient n-oktanol/voda - log KOW 4,42 
 
  
100 
 
PĜíloha č. 1d: Vlastnosti Arofloronu [119, 120, 124] 
 
Název sloučeniny Arofloron 
Chemický název 4-terc-amylcyklohexanon 
4-(terc-pentyl)-cyklohexanon 
4-(2-methylbutan-2-yl)cyklohexanon 
Strukturní vzorec 
 
Molekulový (sumární) vzorec C11H20O 
Molární hmotnost 168,28 g·mol-1 
Registrační číslo CAS 16587-71-6 
Registrační číslo REACH - 
Číslo EC 240-642-0 
Skupenství kapalné 
Barva bezbarvý až žlutý 
Bod varu (při 101 325 Pa) 230,7 ± 8,0 °C  
Bod vzplanutí 84 °C 
Tlak par (při 25 °C) 13,3 - 66,7 Pa 
Hustota (při 20 °C) 0,919 - 0,927 g·cm-3 
Rozpustnost ve vodě (při 25 °C) 78,72 mg·l-1 
Rozdělovací koeficient n-oktanol/voda - log KOW 3,40 
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PĜíloha č. 1e: Vlastnosti Citronellolu [119, 120, 125] 
 
Název sloučeniny Citronellol 
Chemický název 3,7-dimethyl-6-okten-1-ol 
Strukturní vzorec (R)-enantiomeru 
 
Strukturní vzorec (S)-enantiomeru 
 
Molekulový (sumární) vzorec C10H20O 
Molární hmotnost 156,27 g·mol-1 
Registrační číslo CAS 106-22-9 
Registrační číslo REACH - 
Číslo EC 203-375-0 
Skupenství kapalné 
Barva bezbarvý 
Bod varu (při 101 325 Pa) 225 °C 
Bod vzplanutí 107 °C [125] 
99 °C [119] 
Tlak par (při 25 °C) 2,67 Pa 
Hustota (při 25 °C) 0,855 g·cm-3 
Rozpustnost ve vodě (při 25 °C) 105,5 mg·l-1 
Rozdělovací koeficient n-oktanol/voda - log KOW 3,56 
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PĜíloha č. 1f: Vlastnosti Fresca Menthe [119, 120, 126] 
 
Název sloučeniny Fresco Menthe  
Chemický název 2-(1-methylpropyl)cyklohexanon 
2-sek-butylcyklohexanon 
Strukturní vzorec 
(2R)-2-((1S)-1-methylpropyl)cyklohexanonu 
 
 
Strukturní vzorec 
(2S)-2-((1R)-1-methylpropyl)cyklohexanonu 
 
 
Strukturní vzorec 
(2R)-2-((1R)-1-methylpropyl)cyklohexanonu 
 
 
Strukturní vzorec 
(2S)-2-((1S)-1-methylpropyl)cyklohexanonu 
 
 
Molekulový (sumární) vzorec C10H18O 
Molární hmotnost 154,25 g·mol-1 
Registrační číslo CAS 14765-30-1 
Registrační číslo REACH - 
Číslo EC 238-830-2 
Skupenství kapalné 
Barva bezbarvý, žlutý 
Bod varu (při 1100 Pa) 76 °C  
Bod vzplanutí 82 °C 
Tlak par (při 20 °C) 8 Pa  
Hustota (při 25 °C) 0,912 g·cm-3 
Rozpustnost ve vodě (při 25 °C) 222,7 mg·l-1 
Rozdělovací koeficient n-oktanol/voda - log KOW 2,94 
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PĜíloha č. 1g: Vlastnosti Galaxolidu [119, 120, 127] 
 
Název sloučeniny Galaxolid 
Chemický název hexamethylindanopyran 
Strukturní vzorec (4R,7S)-Galaxolidu 
 
Strukturní vzorec (4S,7R)-Galaxolidu 
 
Strukturní vzorec (4R,7R)-Galaxolidu 
Strukturní vzorec (4S,7S)-Galaxolidu 
Molekulový (sumární) vzorec C18H26O 
Molární hmotnost 258,40 g·mol-1 
Registrační číslo CAS 1222-05-5 
Registrační číslo REACH - 
Číslo EC 214-946-9 
Skupenství kapalné 
Barva bezbarvý 
Bod varu (při 101 325 Pa) 326,3 ± 11,0 °C 
Bod vzplanutí 146,1 ± 15,5 °C 
Tlak par (při 25 °C) 0 - 93 Pa 
Hustota (při 20 °C) 0,942 - 0,952 g·cm-3 [133] 
Hustota (při 25 °C) 1,044 g·cm-3 [119] 
Rozpustnost ve vodě (při 25 °C) 0,49 mg·l-1 
Rozdělovací koeficient n-oktanol/voda - log KOW 5,43 
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PĜíloha č. 1h: Vlastnosti hexyl cinnamic aldehydu [119, 120, 128] 
 
Název sloučeniny Hexyl cinnamic aldehyd 
Chemický název 2-benzylidenoktanal 
Strukturní vzorec 
 
Molekulový (sumární) vzorec C15H20O 
Molární hmotnost 216,32 g·mol-1 
Registrační číslo CAS 101-86-0 
Registrační číslo REACH 01-2119533092-50-0001 
Číslo EC 202-983-3 
Skupenství kapalné 
Barva žlutá 
Bod varu (při 101 325 Pa) 310,8 °C  
Bod varu (při 2000 Pa) 174 - 176 °C 
Bod vzplanutí (při 101 325 Pa) 151 °C 
Bod vzplanutí (při 2000 Pa) 113 °C 
Tlak par (při 25 °C) 0,068 Pa 
Hustota (při 20 °C) 0,953 - 0,958 g·cm-3 
Rozpustnost ve vodě (při 20 °C) 0,3 mg·l-1 [127] 
Rozpustnost ve vodě (při 25 °C) 2,75 mg·l-1 [120] 
Rozdělovací koeficient n-oktanol/voda - log KOW 4,82 
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PĜíloha č. 1i: Vlastnosti HSA [119, 120, 129] 
 
Název sloučeniny HSA 
Chemický název 3-fenylpropan-1-ol 
fenylpropylalkohol 
Strukturní vzorec 
 
Molekulový (sumární) vzorec C9H12O 
Molární hmotnost 136,19 g·mol-1 
Registrační číslo CAS 122-97-4 
Registrační číslo REACH - 
Číslo EC 204-587-6 
Skupenství kapalné 
Barva bezbarvý 
Bod varu 235 °C [128] 
Bod varu (při 1600 Pa) 119 - 121 °C [119] 
Bod vzplanutí 112 °C [128] 
120 °C [119] 
Tlak par (při 25 °C) 0 - 67 Pa 
Hustota (při 20 °C) 0,990 - 1,010 g·cm-3 
Rozpustnost ve vodě (při 25 °C) 5680 mg·l-1 
Rozdělovací koeficient n-oktanol/voda - log KOW 2,06 
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PĜíloha č. 1j: Vlastnosti isoamylsalicylátu [119, 120, 130] 
 
Název sloučeniny Isoamylsalicylát 
Chemický název 3-methylbutyl-2-hydroxybenzoát 
Strukturní vzorec 
 
Molekulový (sumární) vzorec C12H16O3 
Molární hmotnost 208,25 g·mol-1 
Registrační číslo CAS 87-20-7 
Registrační číslo REACH - 
Číslo EC 201-730-4 
Skupenství kapalné 
Barva bezbarvý 
Bod varu 277 - 278 °C 
Bod vzplanutí 110 °C 
Tlak par (při 25 °C) 0 - 80 Pa 
Hustota (při 20 °C) 1,043 - 1,053 g·cm-3 
Rozpustnost ve vodě (při 25 °C) 145 mg·l-1 
Rozdělovací koeficient n-oktanol/voda - log KOW 4,49 
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Příloha č. 1k: Vlastnosti isobornylacetátu [119, 120, 131] 
 
Název sloučeniny Isobornylacetát 
Chemický název exo-1,7,7-trimethylbicyklo[2.2.1]hept-2-yl 
acetát 
Strukturní vzorec (1S,2S,4R)-isobornylacetátu 
 
Strukturní vzorec (1S,2S,4S)-isobornylacetátu 
 
Strukturní vzorec (1R,2S,4S)-isobornylacetátu 
 
Strukturní vzorec (1R,2S,4R)-isobornylacetátu 
 
Strukturní vzorec (1R,2R,4R)-isobornylacetátu 
 
Strukturní vzorec (1R,2R,4S)-isobornylacetátu 
 
Strukturní vzorec (1S,2R,4S)-isobornylacetátu 
 
Strukturní vzorec (1S,2R,4R)-isobornylacetátu 
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PĜíloha č. 1k - pokračování: Vlastnosti isobornylacetátu [119, 120, 131] 
 
Molekulový (sumární) vzorec C12H20O2 
Molární hmotnost 196,29 g·mol
-1
 
Registrační číslo CAS 125-12-2 
Registrační číslo REACH 05-2114634564-47-0000 
Číslo EC 204-727-6 
Skupenství kapalné 
Barva bezbarvý 
Bod varu 229 - 233 °C 
Bod vzplanutí 89 °C 
Tlak par (při 20 °C) 13 Pa  
Hustota (při 25 °C) 0,983 g·cm-3 
Rozpustnost ve vodě (při 25 °C) 160 mg·l-1 
Rozdělovací koeficient n-oktanol/voda - log KOW 3,86 
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PĜíloha č. 1l: Vlastnosti Lilialu [119, 120, 132] 
 
Název sloučeniny Lilial 
Chemický název 3-(4-terc-butylfenyl)-2-methylpropanal 
2-(4-terc-butylbenzyl)propionaldehyd 
Strukturní vzorec (R)-enantiomeru 
 
Strukturní vzorec (S)-enantiomeru 
 
Molekulový (sumární) vzorec C14H20O 
Molární hmotnost 204,31 g·mol
-1
 
Registrační číslo CAS 80-54-6 
Registrační číslo REACH 01-2119485965-18-0000 
Číslo EC 201-289-8 
Skupenství kapalné 
Barva bezbarvý až světle žlutý 
Bod varu (při 101 300 Pa) 250 °C  
Bod vzplanutí 120,9 ± 10,2 °C 
Tlak par (při 20 °C) 0,4 Pa 
Hustota (při 20 °C) 0,946 g·cm-3 
Rozpustnost ve vodě (při 20 °C) 33 mg·l-1 
Rozdělovací koeficient n-oktanol/voda - log KOW 4,36 
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PĜíloha č. 1m: Vlastnosti Linaloolu [119, 120, 133] 
 
Název sloučeniny Linalool 
Chemický název 3,7-dimethylokta-1,6-dien-3-ol 
Strukturní vzorec (R)-enantiomeru 
 
Strukturní vzorec (S)-enantiomeru 
 
Molekulový (sumární) vzorec C10H18O 
Molární hmotnost 154,25 g·mol
-1
 
Registrační číslo CAS 78-70-6 
Registrační číslo REACH - 
Číslo EC 201-134-4 
Skupenství kapalné 
Barva bezbarvý 
Bod varu (při 95 992 Pa) 194 - 197 °C 
Bod vzplanutí 84,9 ± 15,0 °C 
Tlak par (při 25 °C) 22,66 Pa 
Hustota (při 20 °C) 0,856 - 0,868 g·cm-3 
Rozpustnost ve vodě (při 25 °C) 1590 mg·l-1 
Rozdělovací koeficient n-oktanol/voda - log KOW 3,38 
 
  
111 
 
PĜíloha č. 2:  Hmotnostní spektra analytů 
 
 
Obr. č. 43: Experimentálně zjištěné spektrum 2-cyklohexylethanolu 
 
 
 
 
 
Obr. č. 44 : Spektrum 2-cyklohexylethanolu v knihovně NIST 
2-cyklohexylethanol #1440-1483 RT: 16.22-16.52 AV: 44 NL: 2.60E6
T: + c Full ms [40.00-450.00]
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(mainlib) Cyclohexaneethanol
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Obr. č. 45: Experimentálně zjištěné spektrum allylcyklohexylpropionátu 
 
 
 
 
 
Obr. č. 46: Spektrum allylcyklohexylpropionátu v knihovně NIST 
  
Allylcyklohexylpropionat #2091-2118 RT: 21.35-21.54 AV: 28 SB: 1493 15.82-20.84 , 22.48-29.16 NL: 1.15E6
T: + c Full ms [40.00-450.00]
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(mainlib) Cyclohexanepropanoic acid, 2-propenyl ester
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Obr. č. 47: Experimentálně zjištěné spektrum Arocetu 
 
 
 
 
 
Obr. č. 48: Spektrum Arocetu v knihovně NIST 
 
 
Arocet_3-bezdelicove #1433-1501 RT: 16.25-16.72 AV: 69 SB: 595 10.72-15.42 NL: 5.73E6
T: + c Full ms [40.00-450.00]
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(mainlib) o-tert-Butyl cyclohexyl acetate 1
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Obr. č. 49: Experimentálně zjištěné spektrum Arofloronu 
 
 
 
 
 
Obr. č. 50: Spektrum Arofloronu v knihovně NIST 
 
  
Aroflorone #2020-2055 RT: 20.76-21.00 AV: 36 NL: 2.05E6
T: + c Full ms [40.00-450.00]
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(mainlib) Cyclohexanone, 4-(1,1-dimethylpropyl)-
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Obr. č. 51: Experimentálně zjištěné spektrum Citronellolu 
 
 
 
 
 
Obr. č. 52: Spektrum Citronellolu v knihovně NIST 
 
  
Citronellol #1613-1644 RT: 17.57-17.80 AV: 32 SB: 1507 18.96-24.14 , 9.60-16.18 NL: 1.56E6
T: + c Full ms [40.00-450.00]
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(mainlib) Citronellol
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Obr. č. 53: Experimentálně zjištěné spektrum Fresca Menthe 
 
 
 
 
 
Obr. č. 54: Spektrum 2-terc-butylcyklohexanonu v knihovně NIST 
 
Pozn.: Struktura Fresca Menthe není v knihovně NIST, proto je výše uvedeno knihovní 
hmotnostní spektrum 2-terc-butylcyklohexanonu, jakožto izomeru Fresca Menthe. 
Fresco_Menthe_2 #1289-1328 RT: 15.13-15.40 AV: 40 NL: 1.71E6
T: + c Full ms [40.00-450.00]
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(mainlib) 2-tert-Butylcyclohexanone
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Obr. č. 55: Experimentálně zjištěné spektrum Galaxolidu 
 
 
 
 
 
Obr. č. 56: Spektrum Galaxolidu v knihovně NIST 
  
Galaxolid 50 PCT IPM - Abbalid #3187-3207 RT: 29.90-30.04 AV: 21 NL: 3.75E6
T: + c Full ms [40.00-450.00]
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Obr. č. 57: Experimentálně zjištěné spektrum Hexyl cinnamic aldehydu 
 
 
 
 
 
Obr. č. 58: Spektrum Hexyl cinnamic aldehydu v knihovně NIST 
 
 
  
Hexyl cinnamic aldehyd #2979-3005 RT: 28.24-28.42 AV: 27 NL: 3.47E6
T: + c Full ms [40.00-450.00]
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(mainlib) Octanal, 2-(phenylmethylene)-
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Obr. č. 59: Experimentálně zjištěné spektrum HSA 
 
 
 
 
 
Obr. č. 60: Spektrum HSA v knihovně NIST 
 
  
HSA #1840-1872 RT: 19.36-19.58 AV: 33 NL: 4.29E6
T: + c Full ms [40.00-450.00]
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(mainlib) 3-Phenylpropanol
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Obr. č. 61: Experimentálně zjištěné spektrum isoamylsalicylátu 
 
 
 
 
 
Obr. č. 62: Spektrum isoamylsalicylátu v knihovně NIST 
 
 
  
Isoamylsalicylat #2363-2386 RT: 23.46-23.62 AV: 24 NL: 4.02E6
T: + c Full ms [40.00-450.00]
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(mainlib) Isoamyl salicylate
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Obr. č. 63: Experimentálně zjištěné spektrum isobornylacetátu 
 
 
 
 
 
Obr. č. 64: Spektrum isobornylacetátu v knihovně NIST 
 
 
 
Isobornylacetat #1434-1468 RT: 16.14-16.38 AV: 35 NL: 1.73E6
T: + c Full ms [40.00-450.00]
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Obr. č. 65: Experimentálně zjištěné spektrum Lilialu 
 
 
 
 
 
Obr. č. 66: Spektrum Lilialu v knihovně NIST 
 
 
 
Lilial #2534-2555 RT: 24.67-24.82 AV: 22 NL: 2.31E6
T: + c Full ms [40.00-450.00]
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Obr. č. 67: Experimentálně zjištěné spektrum Linaloolu 
 
 
 
 
 
Obr. č. 68: Spektrum Linaloolu v knihovně NIST 
  
Linalool #1140-1195 RT: 13.86-14.25 AV: 56 NL: 1.22E6
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PĜíloha č. 3:  Porovnání chromatogramů chirálních sloučenin získaných 
analýzou na různých chirálních kolonách 
 
 
 
Obr. č. 69: Chromatogram Arocetu – použitá kolona Astec CHIRALDEXTM B-DM 
 
 
 
 
Obr. č. 70: Chromatogram Arocetu – použitá kolona Astec CHIRALDEXTM G-TA 
 
 
 
 
Obr. č. 71: Chromatogram Citronellolu – použitá kolona Astec CHIRALDEXTM B-DM 
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Obr. č. 72: Chromatogram Citronellolu – použitá kolona Astec CHIRALDEXTM G-TA 
 
 
 
Obr. č. 73: Chromatogram Fresca Menthe – použitá kolona Astec CHIRALDEXTM B-DM 
 
 
 
 
Obr. č. 74: Chromatogram Fresca Menthe – použitá kolona Astec CHIRALDEXTM G-TA 
 
min16.8 17 17.2 17.4 17.6 17.8
counts
14000
16000
18000
20000
22000
24000
26000
 FID1 A,  (G-TA\003F0301.D)
min9.55 9.6 9.65 9.7 9.75 9.8 9.85 9.9 9.95
counts
15000
20000
25000
30000
35000
40000
45000
 FID1 A,  (B-DM\FRESCO_M.D)
min16.9 17 17.1 17.2 17.3 17.4 17.5
counts
14000
15000
16000
17000
18000
19000
20000
21000
 FID1 A,  (G-TA\006F0601.D)
126 
 
 
 
Obr. č. 75: Chromatogram Galaxolidu – použitá kolona Astec CHIRALDEXTM B-DM 
 
 
 
 
Obr. č. 76: Chromatogram Galaxolidu – použitá kolona Astec CHIRALDEXTM G-TA 
 
 
 
Obr. č. 77: Chromatogram isobornylacetátu – použitá kolona Astec CHIRALDEXTM B-DM 
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Obr. č. 78: Chromatogram isobornylacetátu – použitá kolona Astec CHIRALDEXTM G-TA 
 
 
 
Obr. č. 79: Chromatogram Lilialu – použitá kolona Astec CHIRALDEXTM B-DM 
 
 
 
 
Obr. č. 80: Chromatogram Lilialu – použitá kolona Astec CHIRALDEXTM G-TA 
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Obr. č. 81: Chromatogram Linaloolu – použitá kolona Astec CHIRALDEXTM B-DM 
 
 
 
 
Obr. č. 82: Chromatogram Linaloolu – použitá kolona Astec CHIRALDEXTM G-TA 
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RT: 12.94 - 32.46
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PĜíloha č. 6:  Kalibrační pĜímky standardů musk sloučenin 
 
 
 
 
Graf č. 4: Kalibrační přímka Linaloolu 
 
 
 
 
Graf č. 5: Kalibrační přímka Fresca Menthe 
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Graf č. 6: Kalibrační přímka isobornylacetátu 
 
 
 
 
Graf č. 7: Kalibrační přímka 2-cyklohexylethanolu 
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Graf č. 8: Kalibrační přímka Arocetu 
 
 
 
 
Graf č. 9: Kalibrační přímka Citronellolu 
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Graf č. 10: Kalibrační přímka HSA 
 
 
 
 
Graf č. 11: Kalibrační přímka Arofloronu 
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Graf č. 12: Kalibrační přímka allylcyklohexylpropionátu 
 
 
 
 
Graf č. 13: Kalibrační přímka isoamylsalicylátu 
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Graf č. 14: Kalibrační přímka Lilialu 
 
 
 
 
Graf č. 15: Kalibrační přímka 1. izomeru hexyl cinnamic aldehydu 
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Graf č. 16: Kalibrační přímka 2. izomeru hexyl cinnamic aldehydu 
 
 
 
 
Graf č. 17: Kalibrační přímka 1. enantiomeru Galaxolidu 
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Graf č. 18: Kalibrační přímka 2. enantiomeru Galaxolidu 
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PĜíloha č. 9:  Plynový chromatograf Thermo Trace 1300 s hmotnostním 
detektorem ITQ 700 (Thermo Scientific) 
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PĜíloha č. 10:  ZaĜízení pro mikroextrakci tuhou fází (vč. detailu) 
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PĜíloha č. 11:  Jednotlivé díly zaĜízení pro SPME 
 
 
držák píst (možnost aretace pístu) 
 
 
 
 
 
 
tmavČ modré SPME vlákno - 
- 65 µm PDMS-DVB (Supelco, USA) 
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PĜíloha č. 12: Mapa se zaznačenou polohou ČOV Brno - ModĜice 
 
 
 
Čistírna odpadních vod ModĜice 
 PĜíloha
 
 
 
 č. 13:  Blokové schéma ČOV
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